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Â íàñòîßùåì ó÷åáíîì ïîñîáèè ïðåäñòàâëåí áàçîâûé ìàòåðèàë, íåîá-
õîäèìûé äëß îâëàäåíèß çíàíèßìè è ïåðâè÷íûìè íàâûêàìè ïî êîì-
ïüþòåðíîìó ìîäåëèðîâàíèþ ìîëåêóëßðíîé äèíàìèêè. Ïîñîáèå âêëþ-
÷àåò â ñåáß êðàòêèé ëåêöèîííûé ìàòåðèàë, ðàñêðûâàþùèé êëþ÷å-
âûå èäåè è ïîíßòèß, îïèñàíèå è ïðèìåðû êîìïüþòåðíûõ ïðîãðàìì,
áëîê-ñõåì îñíîâíûõ ïðîöåäóð ìîëåêóëßðíî-äèíàìè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ,
à òàêæå íàáîð çàäà÷, ñâßçàííûõ êàê ñ ÷èñëåííûìè ðàñ÷åòàìè, òàê
è âèçóàëèçàöèåé ðåçóëüòàòîâ ìîäåëèðîâàíèß. Ïðè ðàáîòå ñ ó÷åáíûì
ïîñîáèåì ïîòðåáóåòñß âëàäåíèå çíàíèßìè ïî êëàññè÷åñêîé ìåõàíè-
êå, ñòàòèñòè÷åñêîé ôèçèêå è òåðìîäèíàìèêå, à òàêæå íàâûêè â ïðî-
ãðàììèðîâàíèè. Ðàáîòà ñ íàñòîßùèì ó÷åáíûì ïîñîáèåì ïîçâîëèò
îâëàäåòü íàâûêàìè ïî ñîñòàâëåíèþ àëãîðèòìîâ, ñâßçàííûõ ñ ìîäå-
ëèðîâàíèåì ìîëåêóëßðíîé äèíàìèêè; ïîíßòü ôèçè÷åñêèå ïðèíöèïû,
ëåæàùèå â îñíîâå ñîâðåìåííûõ âû÷èñëèòåëüíûõ ïàêåòîâ ïî êîì-
ïüþòåðíîìó ìîäåëèðîâàíèþ äèíàìèêè ìíîãî÷àñòè÷íûõ ñèñòåì.
Ó÷åáíîå ïîñîáèå ïðåäíàçíà÷åíî äëß ñòóäåíòîâ áàêàëàâðèàòà è ìàãè-
ñòðàòóðû ôèçè÷åñêèõ ñïåöèàëüíîñòåé âûñøèõ ó÷åáíûõ çàâåäåíèé,
à òàêæå äëß àñïèðàíòîâ åñòåñòâåííî-íàó÷íûõ ñïåöèàëüíîñòåé, èí-
òåðåñóþùèõñß ðåàëèçàöèåé ìîäåëèðîâàíèß äèíàìèêè ìíîãî÷àñòè÷-
íûõ ñèñòåì.
c© Á.Í. Ãàëèìçßíîâ,
À.Â. Ìîêøèí, 2016
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Ââåäåíèå
Ìåòîäû êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèß íàõîäßò ïðèìåíåíèå â ðå-
øåíèè ñàìûõ ðàçíîîáðàçíûõ çàäà÷ â òàêèõ íàó÷íûõ îáëàñòßõ êàê
ôèçèêà, õèìèß, áèîëîãèß, ìàòåðèàëîâåäåíèå è ò. ä. Ñðåäè ýòèõ ìå-
òîäîâ, âêëþ÷àþùèõ â ñåáß ìîäåëèðîâàíèå ñïëîøíûõ ñðåä, Ìîíòå-
Êàðëî ìîäåëèðîâàíèå, ìîäåëèðîâàíèå ãèäðîäèíàìèêè è äð., îñîáîå
ìåñòî çàíèìàåò ìåòîä ìîäåëèðîâàíèß êëàññè÷åñêîé äèíàìèêè ñè-
ñòåìû ÷àñòèö (àòîìîâ, ìîëåêóë), êîòîðûé îáû÷íî îáîçíà÷àþò êàê
ìîäåëèðîâàíèå ìîëåêóëßðíîé äèíàìèêè (ñì. ñõåìó 1).
Ñõåìà 1. Ìåòîäû ìîäåëèðîâàíèß ìíîãî÷àñòè÷íûõ ñèñòåì.
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Â îñíîâå ìåòîäà ëåæèò êëþ÷åâàß èäåß ñòàòèñòè÷åñêîé ôèçèêè
î òîì, ÷òî ëþáîé ìàòåðèàë ïðåäñòàâëßåò ñîáîé àíñàìáëü áîëüøî-
ãî ÷èñëà âçàèìîäåéñòâóþùèõ ìåæäó ñîáîé àòîìîâ è/èëè ìîëåêóë,
êîòîðûå, â ñâîþ î÷åðåäü, â êàæäûé îïðåäåëåííûé ìîìåíò âðåìå-
íè õàðàêòåðèçóþòñß êîîðäèíàòàìè è èìïóëüñàìè (ñêîðîñòßìè). Ïðè
ýòîì â íàñòîßùåì ïîñîáèè ìû îãðàíè÷èâàåìñß ðàññìîòðåíèåì òàêèõ
ñèñòåì, êîòîðûå óäîâëåòâîðßþò êëàññè÷åñêîìó îïèñàíèþ: õàðàêòåð-
íàß äëèíà âîëíû äå Áðîéëß λD = 2pi~/(mυ) ÷àñòèöû ñ ìàññîé m è
ñêîðîñòüþ υ, âõîäßùåé â ñèñòåìó, ßâëßåòñß ãîðàçäî ìåíüøå ñðåäíåãî
ìåæ÷àñòè÷íîãî ðàññòîßíèß a ≈ 3√V/N , ãäå V  åñòü îáúåì ñèñòåìû
è N  åñòü êîëè÷åñòâî ÷àñòèö:
λD << a. (1)
Ó÷èòûâàß òî, ÷òî èìïóëüñ ÷àñòèöû p = mυ, îïðåäåëßþùèé çíà-
÷åíèå λD, çàâèñèò îò òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ñîñòîßíèß (ðàâíîâåñíîé)
ñèñòåìû, ïðîñòûìè ðàñ÷åòàìè ìîæíî óáåäèòüñß â òîì, ÷òî êëàññè÷å-
ñêîìó îïèñàíèþ áóäóò óäîâëåòâîðßòü ïðàêòè÷åñêè âñå æèäêîñòè (çà
èñêëþ÷åíèåì æèäêîãî ãåëèß è âîäîðîäà), ãàçû, ìíîãèå êðèñòàëëû
è àìîðôíûå ìàòåðèàëû.
Áîëåå ÷åì ïîëóâåêîâàß èñòîðèß ñòàíîâëåíèß è ðàçâèòèß ìîäå-
ëèðîâàíèß ìîëåêóëßðíîé äèíàìèêè ñîäåðæèò ìíîãî ßðêèõ ìîìåí-
òîâ, ïåðå÷èñëåíèå è îïèñàíèå êîòîðûõ ìîæåò ñîñòàâèòü ñîäåðæàíèå
îòäåëüíîé ìîíîãðàôèè. Ïðèâåäåì ëèøü íåêîòîðûå èç íèõ, ñóùå-
ñòâåííûì îáðàçîì ïîâëèßâøèå íà òî, ÷òî èç ñåáß â íàñòîßùåå âðåìß
ïðåäñòàâëßåò ìîäåëèðîâàíèå ìîëåêóëßðíîé äèíàìèêè, à òàêæå íà
òî, êàêèå íàó÷íî-èññëåäîâàòåëüñêèå çàäà÷è ïîäâëàñòíû ýòîìó ìåòî-
äó.
Òàê, ïåðâîé ðàáîòîé ïî ìîäåëèðîâàíèþ ìîëåêóëßðíîé äèíàìèêè
ïðèíßòî ñ÷èòàòü èññëåäîâàíèß 1957 ãîäà, âûïîëíåííûå Á. Îëäåðîì
è Ò. Âåéíðàéòîì äëß ïåðåõîäà ¾æèäêîñòü-òâåðäîå òåëî¿ â ñèñòåìå,
ñîñòîßùåé èç òâåðäûõ ñôåð [B.J. Alder and T.E. Wainwright, Phase
transition for a hard sphere system, J. Chem. Phys. 27, 1208 (1957)].
Ïðèìå÷àòåëüíî, ÷òî, íåñìîòðß íà íåñîïîñòàâèìî íèçêóþ âû÷èñëè-
òåëüíóþ ïðîèçâîäèòåëüíîñòü ïî ñðàâíåíèþ ñ ñîâðåìåííûìè âû÷èñ-
ëèòåëüíûìè âîçìîæíîñòßìè, ïåðâûé ìîäåëèðóåìûé îáðàçåö ïðåä-
ñòàâëßë ñîáîé ñèñòåìó èç 500 ÷àñòèö, ÷òî óæå â òî âðåìß ïîçâîëèëî
âûïîëíèòü ñòàòèñòè÷åñêóþ îáðàáîòêó ðåçóëüòàòîâ.
Â 1964 À. Ðàõìàí ïóáëèêóåò ðàáîòó [A. Rahman, Correlations in
the motion of atoms in liquid argon, Phys. Rev. A 136, A405 (1964)],
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â êîòîðîé âïåðâûå áûëè ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû ìîëåêóëßðíî-
äèíàìè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ, âûïîëíåííûõ äëß ñèñòåìû èç 864 ÷àñòèö
(àòîìîâ), ÷üå âçàèìîäåéñòâèå ðåàëèçîâûâàëîñü ÷åðåç ïîòåíöèàë Ëåí-
íàðä-Äæîíñà. Äàííàß ðàáîòà, â äåéñòâèòåëüíîñòè, ïðîäåìîíñòðèðî-
âàëà, ÷òî ðåçóëüòàòû ìîäåëèðîâàíèß ìîëåêóëßðíîé äèíàìèêè ìî-
ãóò áûòü äîâåäåíû äî íåïîñðåäñòâåííîãî ñîïîñòàâëåíèß ñ ýêñïåðè-
ìåíòàëüíûìè äàííûìè. Ìåòîäîëîãè÷åñêèé àïïàðàò, îñíîâàííûé íà
ðàñ÷åòå è ïîñëåäóþùåì àíàëèçå êîððåëßöèîííûõ ôóíêöèé, êîòîðûé
ïðèìåíèë À. Ðàõìàí, àêòèâíî èñïîëüçóåòñß èññëåäîâàòåëßìè âïëîòü
äî íàñòîßùåãî âðåìåíè.
Â ðàáîòàõ À. Ëèñà è Ñ. Ýäâàðäñà [A.W. Lees, S.F. Edwards, The
computer study of transport processes under extreme conditions, J. Phys.
C.: Solid State Phys. 5, 1921 (1972)] áûëî ïðîäåìîíñòðèðîâàíî ïðèìå-
íåíèå ìåòîäà ìîäåëèðîâàíèß ìîëåêóëßðíîé äèíàìèêè ê ñèñòåìàì,
íàõîäßùèõñß â óñëîâèßõ óñòîé÷èâîãî íåðàâíîâåñèß. Â ðàáîòå áû-
ëî óêàçàíî íà âîçìîæíîñòü èññëåäîâàíèß îáøèðíîãî êëàññà íåðàâ-
íîâåñíûõ ïðîöåññîâ, ÷òî, â ñâîþ î÷åðåäü, ïîñëóæèëî ñòèìóëîì ê
ïîßâëåíèþ çíà÷èòåëüíîãî ÷èñëà ðàáîò, ïîñâßùåííûõ ïðîáëåìàì ðå-
àëèçàöèè òåðìîñòàòèðîâàíèß è áàðîñòàòèðîâàíèß â ìîäåëèðîâàíèè
ìîëåêóëßðíîé äèíàìèêè. Â ðåçóëüòàòå ïîßâèëîñü íîâîå íàó÷íîå íà-
ïðàâëåíèå, ñâßçàííîå ñ ìîëåêóëßðíî-äèíàìè÷åñêèì ìîäåëèðîâàíè-
åì ñèñòåì, èñïûòûâàþùèõ âíåøíåå âîçäåéñòâèå.
Ê êîíöó 70-õ ãîäîâ XX âåêà ñòàíîâèòñß âïîëíå ïîíßòíûì, ÷òî ñ
óâåëè÷åíèåì ÷èñëà íàó÷íûõ çàäà÷, ïîäâëàñòíûõ ìåòîäó ìîäåëèðî-
âàíèß ìîëåêóëßðíîé äèíàìèêè, ïîßâëßåòñß ïîòðåáíîñòü â àëãîðèò-
ìàõ îáðàáîòêè è òðàêòîâêè äàííûõ ìîäåëèðîâàíèß. Îäíîé èç êëþ-
÷åâûõ â ýòîì íàïðàâëåíèè ßâëßåòñß ðàáîòà Ï. Ñòåéíõàðäòà, Ä. Íåëü-
ñîíà è Ì. Ðîíøåòòè [P. Steinhardt, D. Nelson and M. Ronchetti, Bond-
orientational order in liquids and glasses, Phys. Rev. B 28, 784 (1983)],
ãäå âïåðâûå áûë ïðåäñòàâëåí êëàñòåðíûé àíàëèç, ïîçâîëßþùèé èñ-
ñëåäîâàòü ëîêàëüíûå ñòðóêòóðíûå îñîáåííîñòè ñèñòåì íà îñíîâå äàí-
íûõ ìîäåëèðîâàíèß.
Åñëè â ñàìûõ ïåðâûõ ðàáîòàõ â ñåðåäèíå XX âåêà ìîäåëèðîâàíèå
ìîëåêóëßðíîé äèíàìèêè îáîçíà÷àëîñü êàê ñóãóáî òåîðåòè÷åñêèé
ìåòîä, òî â íàñòîßùåå âðåìß åãî âûäåëßþò â îòäåëüíîå íàïðàâëå-
íèå, âûñòóïàþùåå ñâßçóþùèì çâåíîì ìåæäó òåîðèåé è ýêñïåðèìåí-
òîì, â íàïðàâëåíèå, ïðåäïîëàãàþùåå ïðîâåäåíèå òàê íàçûâàåìûõ
¾÷èñëåííûõ ýêñïåðèìåíòîâ¿ (ñì. ñõåìó 2). Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî â
çàäà÷è òðàäèöèîííûõ ìîëåêóëßðíî-äèíàìè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ íå âõî-
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Ñõåìà 2. Îáùèå ìåòîäû èññëåäîâàíèé.
äèò êîíñòðóèðîâàíèå ìîäåëüíûõ ïîòåíöèàëîâ ìåæ÷àñòè÷íîãî âçàè-
ìîäåéñòâèß. Ýòèì çàíèìàåòñß òåîðåòè÷åñêàß ôèçèêà. Çäåñü æå ñè-
ëîâûå ïîëß áåðóòñß â ãîòîâîì âèäå è èñïîëüçóþòñß â ìîëåêóëßðíî-
äèíàìè÷åñêèõ ðàñ÷åòàõ. Îïåðèðîâàíèå â ìîäåëèðîâàíèè äàííûìè
íà ìèêðîñêîïè÷åñêîì óðîâíå ïîçâîëßåò ïîëó÷èòü èñ÷åðïûâàþùóþ
èíôîðìàöèþ î ñèñòåìå: çíàòü ïîëîæåíèß, ñêîðîñòè è ýíåðãèè âñåõ
àòîìîâ/ìîëåêóë, ôîðìèðóþùèõ ñèñòåìó. À èìåííî íà ýòî íàöåëåíû
ìíîãèå ýêñïåðèìåíòàëüíûå ìåòîäèêè.
Ê íàñòîßùåìó âðåìåíè êîëè÷åñòâî çàäà÷, ðåøåíèå êîòîðûõ ìî-
æåò áûòü ïîëó÷åíî ñ ïîìîùüþ ìîäåëèðîâàíèß ìîëåêóëßðíîé äè-
íàìèêè, ñòîëü âåëèêî, ÷òî ïåðå÷èñëèòü èõ âñå íå ïðåäñòàâëßåòñß
âîçìîæíûì. Òåì íå ìåíåå, îáîçíà÷èì íåêîòîðûå èç íèõ:
Â ôèçèêå :
• èññëåäîâàíèå ðåëàêñàöèîííûõ ïðîöåññîâ â êîíäåíñèðîâàííûõ
ñðåäàõ;
• èçó÷åíèå îäíî÷àñòè÷íîé è êîëëåêòèâíîé àòîìàðíîé/ìîëåêó-
ëßðíîé äèíàìèêè;
• èññëåäîâàíèå ôàçîâûõ ïåðåõîäîâ è ñòðóêòóðíûõ òðàíñôîðìà-
öèé; èññëåäîâàíèå êðèòè÷åñêèõ ßâëåíèé;
• èññëåäîâàíèå æèäêîñòåé è ñòåêîë (ìèêðîñêîïè÷åñêàß äèíà-
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ìèêà, âßçêîóïðóãèå ñâîéñòâà, òåïëîïðîâîäíîñòü è ò. ä.);
• ñâîéñòâà ñòàòèñòè÷åñêèõ àíñàìáëåé;
• ðàçìåðíûå ýôôåêòû; ñòðóêòóðà è ñâîéñòâà êëàñòåðîâ;
• êîíñòðóèðîâàíèå ñèëîâûõ ïîëåé è ïîòåíöèàëîâ ìåæ÷àñòè÷íî-
ãî âçàèìîäåéñòâèß;
• ôàçîâûå äèàãðàììû ôèçè÷åñêèõ ñèñòåì;
• èçó÷åíèå ðàâíîâåñíûõ è íåðàâíîâåñíûõ ïðîöåññîâ â ìíîãî÷à-
ñòè÷íûõ ñèñòåìàõ;
• è äðóãèå.
Â ìàòåðèàëîâåäåíèè :
• ñîçäàíèå (äèçàéí) íîâûõ óñòîé÷èâûõ ìàòåðèàëîâ è èññëåäî-
âàíèå èõ ñâîéñòâ;
• ìàòåðèàëû ïðè ýêñòðåìàëüíûõ óñëîâèßõ (òåìïåðàòóðàõ, äàâ-
ëåíèßõ, íàãðóçêàõ);
• ìèêðîñêîïè÷åñêèå ìåõàíèçìû ðàçðóøåíèß (íàïðèìåð, ôîð-
ìèðîâàíèå ïîð è òðåùèí); ìîäåëèðîâàíèå óñëîâèé ðàçðóøåíèß ìà-
òåðèàëîâ;
• òî÷å÷íûå, ëèíåéíûå è ïëîñêèå äåôåêòû â êðèñòàëëàõ è èõ
âçàèìîäåéñòâèå;
• èññëåäîâàíèå ìåõàíè÷åñêèõ, ðåîëîãè÷åñêèõ, óïðóãî-ïëàñòè÷åñ-
êèõ ñâîéñòâ òâåðäûõ òåë (êðèñòàëëîâ è àìîðôíûõ ìàòåðèàëîâ) íà
ìèêðîñêîïè÷åñêîì óðîâíå;
• èññëåäîâàíèå òðåíèß;
• ïîâåðõíîñòíûå è ìåæôàçíûå ñâîéñòâà (ãåîìåòðèß ïîâåðõíî-
ñòè, ãèäðîôèëüíîñòü è ãèäðîôîáíîñòü è ò. ä.);
• ñâîéñòâà ïëåíîê, êâàçèäâóìåðíûõ è êâàçèîäíîìåðíûõ ñòðóê-
òóð;
• è äðóãèå.
Â õèìèè è áèîëîãèè :
• ìîëåêóëßðíûå ñòðóêòóðû;
• ïðîòåêàíèå ðåàêöèé;
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• ñîçäàíèå ëåêàðñòâåííûõ ïðåïàðàòîâ;
• ïåðåíîñ ýíåðãèè;
• ñòðóêòóðà ìåìáðàí;
• äèíàìèêà è âçàèìîäåéñòâèå êðóïíûõ áèîìîëåêóë;
• ñâîðà÷èâàåìîñòü áåëêà;
• äèíàìèêà ÄÍÊ;
• è äðóãèå.
Ãëàâà 1. Ðåàëèçàöèß ìåòîäà
ìîëåêóëßðíîé äèíàìèêè
1.1 Ìîäåëèðîâàíèå äèíàìèêè àòîìîâ è ìîëåêóë
Â íàñòîßùåå âðåìß äëß èññëåäîâàíèß ñòðóêòóðíûõ õàðàêòåðèñòèê
âåùåñòâà øèðîêî ïðèìåíßþòñß òàêèå òðàäèöèîííûå ýêñïåðèìåíòàëü-
íûå ìåòîäû, êàê ðåíòãåíîñòðóêòóðíûé àíàëèç, íåéòðîííàß äèôðàê-
öèß è ò. ä. Â òî æå âðåìß àêòèâíîå ðàçâèòèå ìåòîäîâ êîìïüþòåðíîãî
ìîäåëèðîâàíèß, à òàêæå âíåäðåíèå â ïðàêòèêó âû÷èñëèòåëüíûõ êëà-
ñòåðîâ è ñóïåðêîìïüþòåðîâ ïîçâîëèëè èññëåäîâàòü ðàçíîîáðàçíûå
ôèçè÷åñêèå ïðîöåññû, êîòîðûå çà÷àñòóþ îêàçûâàëèñü íåäîñòóïíû-
ìè òðàäèöèîííûì ýêñïåðèìåíòàëüíûì ìåòîäàì. Òàêîå ñòàíîâèòñß
âîçìîæíûì èç-çà òîãî, ÷òî â êîìïüþòåðíîì ìîäåëèðîâàíèè òðàåê-
òîðèè è ñêîðîñòè äâèæåíèß âñåõ àòîìîâ èëè ìîëåêóë âåùåñòâà ßâ-
ëßþòñß èçâåñòíûìè âåëè÷èíàìè.
Ñðåäè ìåòîäîâ êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèß øèðîêî ïðèìåíß-
þòñß [1, 2]:
• ìåòîä ab-initio ìîäåëèðîâàíèß (ìîäåëèðîâàíèå èç ïåðâûõ ïðèí-
öèïîâ), ãäå ñèëû ìåæàòîìíîãî/ìåæìîëåêóëßðíîãî âçàèìîäåéñòâèß
îïðåäåëßþòñß íà îñíîâå ðåøåíèß êâàíòîâî-ìåõàíè÷åñêèõ óðàâíåíèé
[3];
• ìåòîä ìîëåêóëßðíîé äèíàìèêè (ÌÄ), îñíîâàííûé íà çàêîíàõ è
ïîëîæåíèßõ êëàññè÷åñêîé ìåõàíèêè, ñòàòèñòè÷åñêîé ôèçèêè è òåð-
ìîäèíàìèêè.
Èç ðèñóíêà 1 âèäíî, ÷òî ìåòîä ab-initio ìîäåëèðîâàíèß èñïîëüçó-
åòñß äëß îïèñàíèß êâàíòîâî-ìåõàíè÷åñêèõ ïðîöåññîâ íà ïèêîñåêóíä-
íûõ âðåìåííûõ ìàñøòàáàõ â ñèñòåìàõ, ðàçìåð êîòîðûõ ñîñòàâëßåò
íåñêîëüêî íàíîìåòðîâ. Â íàñòîßùåå âðåìß ab-initio ìîäåëèðîâàíèå
ïîçâîëßåò èññëåäîâàòü äèíàìèêó ñèñòåì, ñîñòîßùèõ èç ïîðßäêà 103
àòîìîâ.
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Îñîáûé èíòåðåñ ïðåäñòàâëßåò ìåòîä êëàññè÷åñêîãî ÌÄ-ìîäåëè-
ðîâàíèß, êîòîðûé äàåò âîçìîæíîñòü îòñëåæèâàòü ýâîëþöèþ ñèñòå-
ìû âçàèìîäåéñòâóþùèõ ÷àñòèö (ò.å. àòîìîâ, ìîëåêóë, èîíîâ èëè äðó-
ãèõ ñòðóêòóðíûõ åäèíèö). Ìåòîä êëàññè÷åñêîãî ÌÄ-ìîäåëèðîâàíèß
ïîçâîëßåò ðàññìàòðèâàòü ñèñòåìû ïðè íåêîòîðûõ çàäàííûõ òåìïå-
ðàòóðå T è äàâëåíèè P ñ äîñòàòî÷íî âûñîêîé ðàñ÷åòíîé ñêîðîñòüþ.
Ïðè ýòîì ìîäåëèðîâàíèå ñèñòåì, ðàçìåð êîòîðûõ ïðåèìóùåñòâåííî
ñîñòàâëßåò ïîðßäêà íåñêîëüêèõ äåñßòêîâ íàíîìåòðîâ, âîçìîæíî íà
âðåìåííûõ ìàñøòàáàõ, ïðåâûøàþùèõ íàíîñåêóíäû.
Ðèñ. 1: Ïðîñòðàíñòâåííî-âðåìåííûå îáëàñòè èñïîëüçîâàíèß ðàçëè÷íûõ ìåòîäîâ ìîäåëèðî-
âàíèß ìîëåêóëßðíîé äèíàìèêè.
Ïðåèìóùåñòâî ìåòîäà êëàññè÷åñêîãî ÌÄ-ìîäåëèðîâàíèß â òîì,
÷òî ðàñ÷åòû ìîãóò âûïîëíßòüñß ëèáî äëß îäíîé çàäàííîé (P , T )-
òî÷êè ôàçîâîé äèàãðàììû ðàññìàòðèâàåìîé ñèñòåìû, ëèáî äëß íåêî-
òîðîé îáëàñòè ôàçîâîé äèàãðàììû, íàïðèìåð, ïðè ôàçîâîì ïåðåõî-
äå èç îäíîãî ñîñòîßíèß â äðóãîå. Ïðè ýòîì ìîæíî ìîäåëèðîâàòü
êàê ðàâíîâåñíûå, òàê è íåðàâíîâåñíûå ïðîöåññû, ïðîèñõîäßùèå â
êîíäåíñèðîâàííûõ ñèñòåìàõ [1, 2, 4]. Íàïðèìåð, ìåòîä êëàññè÷åñêî-
ãî ÌÄ-ìîäåëèðîâàíèß ïîçâîëßåò ðàññìàòðèâàòü ìèêðîñêîïè÷åñêóþ
äèíàìèêó ïåðåíàñûùåííîãî (ïåðåîõëàæäåííîãî) ïàðà, æèäêîñòåé,
àìîðôíûõ ìàòåðèàëîâ, ïåðåãðåòûõ è ïåðåîõëàæäåííûõ æèäêîñòåé,
ñòåêîëüíûõ ñèñòåì, êðèñòàëëîâ, à òàêæå êâàçèêðèñòàëëîâ [5].
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Ðàññìîòðèì ìåòîä ÌÄ-ìîäåëèðîâàíèß íà ïðèìåðå ïðîñòîé ìîäåëü-
íîé ñèñòåìû. Ïîä òåðìèíîì ñèñòåìà ïîäðàçóìåâàåòñß ñîâîêóïíîñòü
÷àñòèö (àòîìîâ, ìîëåêóë, èîíîâ è ò. ä.). Â êà÷åñòâå ïðèìåðà ðàñ-
ñìîòðèì òðåõìåðíóþ ñèñòåìó, ñîñòîßùóþ èç N èäåíòè÷íûõ ÷àñòèö
ñ îäèíàêîâîé ìàññîé m. ×àñòèöû ðàñïîëàãàþòñß âíóòðè ìîäåëèðóå-
ìîé ß÷åéêè. Â çàâèñèìîñòè îò óñëîâèé ðåøàåìîé çàäà÷è ìîäåëèðó-
åìàß ß÷åéêà ìîæåò áûòü ïðîèçâîëüíîé ôîðìû (íàïðèìåð, êóáè÷å-
ñêîé, ñôåðè÷åñêîé è ò. ä.). Ïðåèìóùåñòâåííî â ÌÄ-ìîäåëèðîâàíèè
èñïîëüçóåòñß òðåõìåðíàß ïðßìîóãîëüíàß ß÷åéêà ñ äëèíàìè ðåáåð
Lx, Ly, Lz è îáúåìîì V = Lx · Ly · Lz, ãäå êîëè÷åñòâåííàß ïëîò-
íîñòü ÷àñòèö ñèñòåìû îïðåäåëßåòñß êàê ρ = N/V . Íà íà÷àëüíîì
ýòàïå ïîëîæåíèß (êîîðäèíàòû) ÷àñòèö âíóòðè ýòîé ß÷åéêè çàäàþò-
ñß ëèáî ïðîèçâîëüíûì îáðàçîì, íàïðèìåð, ñ ïîìîùüþ ãåíåðàòîðà
ñëó÷àéíûõ ÷èñåë, ëèáî çàäàþòñß â âèäå íåêîòîðîé êðèñòàëëè÷åñêîé
ðåøåòêè (ñì. ðèñóíêè 2a è 2b). Íà÷àëüíûå ñêîðîñòè è íàïðàâëåíèß
äâèæåíèß ÷àñòèö òàêæå ìîãóò áûòü çàäàíû ñëó÷àéíûì îáðàçîì, ïðè
óñëîâèè, ÷òî ïîëíàß êèíåòè÷åñêàß ýíåðãèß ñèñòåìû ñîîòâåòñòâóåò
íåêîòîðîé èçíà÷àëüíî çàäàííîé òåìïåðàòóðå [1, 2, 4, 5].
(a) (á)
X
Y
Z
Ðèñ. 2: (a)  âèä êóáè÷åñêîé ß÷åéêè ìîäåëèðîâàíèß, ãäå ïîëîæåíèß ÷àñòèö çàäàíû â óçëàõ
êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè; (á)  êîîðäèíàòû ÷àñòèö çàäàíû ñ ïîìîùüþ ãåíåðàòîðà ñëó÷àéíûõ
÷èñåë.
Â êëàññè÷åñêîì ðàâíîâåñíîì ñëó÷àå ìîäåëèðîâàíèå ìîëåêóëßð-
íîé äèíàìèêè ñâîäèòñß ê ðåøåíèþ óðàâíåíèé äâèæåíèß Íüþòîíà:
m
d2~ri(t)
dt2
= ~Fi(t), i = 1, 2, ..., N, (2)
ãäå ~ri = ~ri(xi, yi, zi) îïðåäåëßåò ïîëîæåíèå i-îé ÷àñòèöû, ~Fi  åñòü
ñèëà, äåéñòâóþùàß íà ÷àñòèöó i ñî ñòîðîíû îñòàëüíûõ ÷àñòèö â ìî-
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ìåíò âðåìåíè t. Ñèëà ~Fi îïðåäåëßåòñß ÷åðåç ãðàäèåíò îò ïîòåíöèàëà
ìåæ÷àñòè÷íîãî âçàèìîäåéñòâèß U(rij):
~Fi = −
N∑
j 6=i
∂U(rij)
∂rij
· ~rij
rij
, j = 1, 2, ..., N, (3)
ãäå ~rij = ~ri − ~rj, rij ≡ |~rij|  åñòü ðàññòîßíèå ìåæäó i-îé è j-îé
÷àñòèöàìè. Ñ ìàòåìàòè÷åñêîé òî÷êè çðåíèß, ïðè êëàññè÷åñêîì ÌÄ-
ìîäåëèðîâàíèè òðåõìåðíîé ñèñòåìû íåîáõîäèìî ðåøàòü 6N óðàâ-
íåíèé äëß òîãî, ÷òîáû îïðåäåëßòü ïîëîæåíèå ~ri(xi, yi, zi) è èìïóëüñ
~pi(pxi, pyi, pzi) êàæäîé ÷àñòèöû â êàæäûé ìîìåíò âðåìåíè t:
υxi(t) = υxi(0) + axi(t)t
υyi(t) = υyi(0) + ayi(t)t
υzi(t) = υzi(0) + azi(t)t
(4)

xi(t) = xi(0) + υxi(t)t+
1
2axi(t)t
2
yi(t) = yi(0) + υyi(t)t+
1
2ayi(t)t
2
zi(t) = zi(0) + υzi(t)t+
1
2azi(t)t
2
(5)
Çäåñü υxi = pxi/m, υyi = pyi/m è υzi = pzi/m  êîìïîíåíòû âåêòîðà
ñêîðîñòè i-îé ÷àñòèöû. Ïðè ÷èñëåííîì ðåøåíèè óðàâíåíèé (22) è (5)
ðàññìàòðèâàåìûé âðåìåííîé èíòåðâàë äåëèòñß íà ìàëûå îòðåçêè, íà
êîòîðûõ äâèæåíèå ìîæíî ñ÷èòàòü ðàâíîóñêîðåííûì.
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Ðàçîáüåì âðåìåííîé ìàñøòàá ìîäåëèðîâàíèß t íà ìàëûå îòðåçêè
ðàçìåðà ∆t (ñì. ðèñóíîê 3). Çäåñü âàæíûì ßâëßåòñß ïðàâèëüíûé
âûáîð ðàçìåðà âðåìåííîãî øàãà ∆t. Ñ îäíîé ñòîðîíû, âåëè÷èíà ∆t
äîëæíà áûòü î÷åíü ìàëîé. Ñ äðóãîé ñòîðîíû, ñëèøêîì ìàëîå çíà÷å-
íèå íå ïîçâîëèò îõâàòèòü äîñòàòî÷íûé âðåìåííîé èíòåðâàë, íà êîòî-
ðîì ñèñòåìà ýâîëþöèîíèðóåò. Ïðåèìóùåñòâåííî âåëè÷èíà ∆t âûáè-
ðàåòñß òàêèì îáðàçîì, ÷òîáû çà îäèí âðåìåííîé øàã íå ïðîèñõîäè-
ëî âçàèìíîãî ïåðåêðûòèß ÷àñòèö. Ïðè ìîäåëèðîâàíèè ôèçè÷åñêèõ
ïðîöåññîâ ñ äîñòàòî÷íî âûñîêèìè òåìïåðàòóðàìè, ãäå ÷àñòèöû äâè-
ãàþòñß ñ áîëüøèìè ñêîðîñòßìè, âîçíèêàåò íåîáõîäèìîñòü èñïîëüçî-
âàíèß ìàëûõ âðåìåííûõ øàãîâ (ïîðßäêà ∆t ≤ 10−14 ñ). Äëß íèçêî-
òåìïåðàòóðíîé îáëàñòè ìîæíî èñïîëüçîâàòü îòíîñèòåëüíî áîëüøèå
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âðåìåííûå øàãè (ïîðßäêà ∆t > 10−14 ñ). Âðåìåííîé øàã ∆t  ýòî
êëþ÷åâàß âåëè÷èíà, îò êîòîðîé çàâèñèò ðàçìåð äîñòóïíîãî âðåìå-
íè íàáëþäåíèß çà ñèñòåìîé. Î÷åâèäíî, ÷òî ïðè ìàëûõ çíà÷åíèßõ
âåëè÷èíû ∆t ïîòðåáóåòñß çíà÷èòåëüíûé îáúåì âû÷èñëèòåëüíûõ ðå-
ñóðñîâ è áîëüøîå êîëè÷åñòâå âðåìåííûõ øàãîâ M .
0 t
M = t /Ät Ät 
Ðèñ. 3: Ñõåìàòè÷íûé ðèñóíîê, ïîêàçûâàþùèé ðàçáèåíèå âðåìåííîãî ìàñøòàáà íà ìàëûå
øàãè ∆t.
Äëß ðàñ÷åòà êîîðäèíàò xi, yi, zi è ñêîðîñòåé υxi, υyi, υzi i-îé ÷à-
ñòèöû â ðàçëè÷íûå ìîìåíòû âðåìåíè èñïîëüçóþòñß àëãîðèòìû èí-
òåãðèðîâàíèß óðàâíåíèé äâèæåíèß. Íàèáîëåå èçâåñòíûì ßâëßåòñß
êëàññè÷åñêèé àëãîðèòì ÷èñëåííîãî èíòåãðèðîâàíèß óðàâíåíèé äâè-
æåíèß, ââåäåííûé â 60-å ãîäû XX âåêà Ë. Âåðëå [4, 6, 7]. Ñîãëàñíî
ýòîìó àëãîðèòìó äëß ðàñ÷åòà ïîëîæåíèé ÷àñòèö â ìîìåíò âðåìåíè
t+∆t èñïîëüçóþòñß êîîðäèíàòû è ñêîðîñòè ÷àñòèö â ìîìåíò âðåìå-
íè t, à òàêæå íà ïðåäûäóùåì âðåìåííîì øàãå t −∆t. Â àëãîðèòìå
Âåðëå ïîëîæåíèå ÷àñòèöû îïðåäåëßåòñß â âèäå ðàçëîæåíèß
~ri(t+ ∆t) = ~ri(t) + ~υi(t)∆t+
~ai(t)∆t
2
2
+ Ω(∆t3), (6)
~ri(t−∆t) = ~ri(t)− ~υi(t)∆t+ ~ai(t)∆t
2
2
− Ω(∆t3). (7)
Èç óðàâíåíèé (6) è (7) ìîæíî ïîëó÷èòü îáîáùåííîå óðàâíåíèå âèäà
~ri(t+ ∆t) = 2~ri(t)− ~ri(t−∆t) + ~ai(t)∆t2 + Ω(∆t4). (8)
Çäåñü ~ai = ~ai(ax, ay, az)  åñòü óñêîðåíèå ÷àñòèöû (i = 1, 2, ..., N),
îïðåäåëßåìîå âûðàæåíèåì
~ai =
~Fi
m
= − 1
m
N∑
j 6=1
∂U(rij)
∂rij
~rij
rij
. (9)
Áîëåå ýôôåêòèâíûì ìåòîäîì ÷èñëåííîãî èíòåãðèðîâàíèß óðàâ-
íåíèé äâèæåíèß ßâëßåòñß àëãîðèòì Âåðëå â ñêîðîñòíîé ôîðìå [2].
Â ýòîì àëãîðèòìå êîîðäèíàòû è ñêîðîñòè äâèæåíèß ÷àñòèö ðàññ÷è-
òûâàþòñß ñ ïîìîùüþ óðàâíåíèé âèäà
~ri(t+ ∆t) = ~ri(t) + ~υi(t)∆t+ ~ai(t)
∆t2
2
, (10)
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~υi(t+ ∆t/2) = ~υi(t) + ~ai(t)
∆t
2
, (11)
~ai(t+ ∆t) =
~Fi(t)
m
, (12)
~υi(t+ ∆t) = ~υi(t+ ∆t/2) + ~ai(t+ ∆t)
∆t
2
, (13)
ãäå m  åñòü ìàññà ÷àñòèöû (çäåñü ïðåäïîëàãàåòñß, ÷òî ìàññà âñåõ
÷àñòèö îäèíàêîâà). Êîîðäèíàòû ÷àñòèö îïðåäåëßþòñß íà âðåìåííîì
øàãå t + ∆t (10), à ñêîðîñòè äâèæåíèß ÷àñòèö ðàññ÷èòûâàþòñß íà
ïîëîâèííîì øàãå t+ ∆t/2 (11). Çäåñü èçíà÷àëüíî óñêîðåíèå ÷àñòèö
~ai(t) ñ÷èòàåòñß óæå èçâåñòíûì. Äàëåå îïðåäåëßþòñß ñèëû âçàèìî-
äåéñòâèß ÷àñòèö è èõ óñêîðåíèß ~ai(t + ∆t) (12), à òàêæå ñêîðîñòè
äâèæåíèß ÷àñòèö íà öåëîì âðåìåííîì øàãå t+ ∆t (13).
Ðåàëèçàöèß ïðîöåäóðû èíòåãðèðîâàíèß êëàññè÷åñêèõ óðàâíåíèé
äâèæåíèß ñ ïîìîùüþ ñêîðîñòíîãî àëãîðèòìà Âåðëå íà ßçûêå ïðî-
ãðàììèðîâàíèß C# ïðèâåäåíà â êîäå 1.1.
Êîä 1.1
for (int i = 0; i < N; i++)
{
pos_x[i] = pos_x[i] + vel_x[i] * dt + acc_x[i] * dt * dt / 2.0f;
pos_y[i] = pos_y[i] + vel_y[i] * dt + acc_y[i] * dt * dt / 2.0f;
pos_z[i] = pos_z[i] + vel_z[i] * dt + acc_z[i] * dt * dt / 2.0f;
}
for (int i = 0; i < N; i++)
{
vel_x[i] = vel_x[i] + acc_x[i] * dt / 2.0f;
vel_y[i] = vel_y[i] + acc_y[i] * dt / 2.0f;
vel_z[i] = vel_z[i] + acc_z[i] * dt / 2.0f;
}
load_forces()
for (int i = 0; i < N; i++)
{
vel_x[i] = vel_x[i] + acc_x[i] * dt / 2.0f;
vel_y[i] = vel_y[i] + acc_y[i] * dt / 2.0f;
vel_z[i] = vel_z[i] + acc_z[i] * dt / 2.0f;
}
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Â ïðîãðàììíîì êîäå 1.1 pos_x, pos_y è pos_z  åñòü ìàññèâ êîîð-
äèíàò ÷àñòèö ñ ïðîåêöèßìè íà îñè X, Y è Z ñîîòâåòñòâåííî; vel_x,
vel_y, vel_z è acc_x, acc_y, acc_z  åñòü ìàññèâû, ãäå õðàíßòñß
òåêóùèå ñêîðîñòè è óñêîðåíèß ÷àñòèö ñîîòâåòñòâåííî. Ýòè ìàññèâû
ìîãóò çàäàâàòüñß â âèäå ïåðåìåííûõ float[] èëè double[] c ðàçìå-
ðîì N . ×åðåç dt îáîçíà÷àåòñß âðåìåííîé øàã èíòåãðèðîâàíèß óðàâ-
íåíèé äâèæåíèß. Ïðîöåäóðà load_forces èñïîëüçóåòñß äëß ðàñ÷åòà
óñêîðåíèé ÷àñòèö íà âðåìåííîì øàãå t + ∆t (ðåàëèçàöèß äàííîé
ïðîöåäóðû áóäåò ïðåäñòàâëåíà âî âòîðîé ãëàâå).
1.4 Êðàåâûå (ãðàíè÷íûå) óñëîâèß
Ïðåäïîëîæèì, ÷òî èìååòñß íåêîòîðàß ìèêðîñêîïè÷åñêàß ñèñòåìà.
Ïóñòü îäíîðîäíîñòü â ñâîéñòâàõ ýòîé ñèñòåìû ñ óìåíüøåíèåì åå
ðàçìåðà ñîõðàíßåòñß âïëîòü äî âåëè÷èíû l. Òàê, â ñëó÷àå ðàâíîâåñ-
íîãî ãàçà l ≥ äëèíû ñâîáîäíîãî ïðîáåãà ìîëåêóë ãàçà; â ñëó÷àå ðàâ-
íîâåñíîé ïðîñòîé îäíîêîìïîíåíòíîé æèäêîñòè l ≥ îáðàòíîé âåëè÷è-
íû, õàðàêòåðèçóþùåé óäâîåííûé ðàçìåð ïñåâäîçîíû Áðèëëþýíà è
ò. ä. Ýòî îçíà÷àåò, ÷òî ïî ñâîéñòâàì ïðîèçâîëüíîãî ôðàãìåíòà ýòîé
ñèñòåìû ñ ðàçìåðîì, ïðåâûøàþùèì l, ìîæíî ïîëó÷àòü èíôîðìà-
öèþ î ñâîéñòâàõ âñåé ìàêðîñèñòåìû. Èìåííî ýòè ðàññóæäåíèß äàþò
îñíîâàíèß çàìåíßòü ìàêðîñêîïè÷åñêóþ ñèñòåìó, ñîñòîßùóþ èç áåñ-
êîíå÷íî áîëüøîãî ÷èñëà àòîìîâ/ìîëåêóë, åå ôðàãìåíòàìè, ñîäåðæà-
ùåé êîíå÷íîå (õîòß è áîëüøîå) ÷èñëî àòîìîâ/ìîëåêóë. Ìîäåëèðóå-
ìûé ôðàãìåíò ñèñòåìû îáû÷íî íàçûâàåòñß ß÷åéêîé ìîäåëèðîâàíèß.
Äëß òîãî, ÷òîáû ß÷åéêà ìîäåëèðîâàíèß ïðåäñòàâëßëà ñîáîé ÷àñòü
ñèñòåìû, à íå èçîëèðîâàííûé îáðàçåö íåêîòîðîãî êîíå÷íîãî ðàç-
ìåðà, íåîáõîäèìî ïðèìåíßòü ñîîòâåòñòâóþùèå êðàåâûå (ãðàíè÷íûå)
óñëîâèß.
Îáû÷íî èñïîëüçóþòñß äâå ðàçíîâèäíîñòè ãðàíè÷íûõ óñëîâèé. Â
ïåðâîì ñëó÷àå ß÷åéêà ìîäåëèðîâàíèß ìîæåò ßâëßòüñß ¾èçîëèðîâàí-
íîé¿. Çäåñü ÷àñòèöû, äîñòèãøèå ãðàíèöû, èñïûòûâàþò óïðóãîå (çåð-
êàëüíîå) ñîóäàðåíèå ñ âîîáðàæàåìîé ïîâåðõíîñòüþ ß÷åéêè  ñòåí-
êîé (ñì. ðèñóíîê 4à). Â äðóãîì ñëó÷àå, ïðè ìîäåëèðîâàíèè óñëîâ-
íî ¾áåñêîíå÷íîé¿ ñèñòåìû ïðèìåíßþòñß òàê íàçûâàåìûå ïåðèîäè-
÷åñêèå ãðàíè÷íûå óñëîâèß [2, 4]. Äëß ðåàëèçàöèè òàêèõ óñëîâèé èñ-
ïîëüçóþòñß ñëåäóþùèå ïðàâèëà:
• ß÷åéêà ìîäåëèðîâàíèß òðàíñëèðóåòñß ïî âñåì íàïðàâëåíèßì. Â
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ðåçóëüòàòå ýòîãî äâèæåíèå ¾îáðàçîâ¿ ÷àñòèö, ðàñïîëîæåííûõ â ñî-
ñåäíèõ ß÷åéêàõ, ïðîèñõîäèò àíàëîãè÷íûì îáðàçîì, êàê è â îñíîâíîé
ß÷åéêå (ñì. ðèñóíîê 4á);
• ÷àñòèöà, ïîêèäàþùàß îñíîâíóþ ß÷åéêó ñ îäíîé ñòîðîíû, ïîïàäàåò
â íåå â âèäå åå ¾îáðàçà¿ ñ ïðîòèâîïîëîæíîé ãðàíè ß÷åéêè. Òàêèì
îáðàçîì, êîëè÷åñòâî ÷àñòèö â ñèñòåìå ñîõðàíßåòñß.
Ïðè èñïîëüçîâàíèè ïåðèîäè÷åñêèõ ãðàíè÷íûõ óñëîâèé ïðèìåíèòåëü-
íî ê ïðßìîóãîëüíîé ñèñòåìå ñ äëèíàìè ðåáåð Lx, Ly, Lz, êîîðäèíàòû
÷àñòèö ïðåîáðàçóþòñß ñëåäóþùèì îáðàçîì:
xi(t) ≥ Lx ⇒ xi(t+ ∆t) = xi(t)− Lx,
xi(t) < 0 ⇒ xi(t+ ∆t) = xi(t) + Lx,
yi(t) ≥ Ly ⇒ yi(t+ ∆t) = yi(t)− Ly,
yi(t) < 0 ⇒ yi(t+ ∆t) = yi(t) + Ly,
zi(t) ≥ Lz ⇒ zi(t+ ∆t) = zi(t)− Lz,
zi(t) < 0 ⇒ zi(t+ ∆t) = zi(t) + Lz.
(14)
Â ñëó÷àå, êîãäà íà÷àëî êîîðäèíàò ñîâïàäàåò ñ ãåîìåòðè÷åñêèì öåí-
òðîì ñèñòåìû ïåðèîäè÷åñêèå ãðàíè÷íûå óñëîâèß ìîæíî ïðåäñòàâèòü
â ñëåäóþùåì âèäå:
xi(t) ≥ Lx/2 ⇒ xi(t+ ∆t) = xi(t)− Lx,
xi(t) < −Lx/2 ⇒ xi(t+ ∆t) = xi(t) + Lx,
yi(t) ≥ Ly/2 ⇒ yi(t+ ∆t) = yi(t)− Ly,
yi(t) < −Ly/2 ⇒ yi(t+ ∆t) = yi(t) + Ly,
zi(t) ≥ Lz/2 ⇒ zi(t+ ∆t) = zi(t)− Lz,
zi(t) < −Lz/2 ⇒ zi(t+ ∆t) = zi(t) + Lz.
(15)
Àíàëîãè÷íûì îáðàçîì âîçíèêàåò íåîáõîäèìîñòü â ïðåîáðàçîâà-
íèè ðàññòîßíèé ìåæäó ëþáûìè äâóìß ÷àñòèöàìè ~rij = ~ri − ~rj è
èõ ïðîåêöèßìè rxij, ryij è rzij íà êîîðäèíàòíûå îñè X, Y è Z ñîîò-
âåòñòâåííî (ãäå i = 1, 2, ..., N è j = 1, 2, ..., N). Äëß ýòîãî ìîæíî
Ãëàâà 1. Ðåàëèçàöèß ìåòîäà ìîëåêóëßðíîé äèíàìèêè 19
âîñïîëüçîâàòüñß óñëîâèßìè ñëåäóþùåãî âèäà
|rxij| > Lx/2 ⇒ r′xij = rxij − (int)[rxij/Lx]Lx,
|ryij| > Ly/2 ⇒ r′yij = ryij − (int)[ryij/Ly]Ly,
|rzij| > Lz/2 ⇒ r′zij = rzij − (int)[rzij/Lz]Lz,
(16)
ãäå îïåðàöèß (int)[...] âîçâðàùàåò öåëóþ ÷àñòü îò äåëåíèß. Ñ ó÷åòîì
êðàåâûõ óñëîâèé êîîðäèíàòû ÷àñòèö ìåíßþòñß îò −Lx/2, −Ly/2,
−Lz/2 äî Lx/2, Ly/2, Lz/2, ïîëàãàß, ÷òî íà÷àëî êîîðäèíàò ñîâïàäàåò
ñ ãåîìåòðè÷åñêèì öåíòðîì ñèñòåìû. Ïåðèîäè÷åñêèå ãðàíè÷íûå óñëî-
âèß ïðèìåíßþòñß íà êàæäîì âðåìåííîì øàãå ÌÄ-ìîäåëèðîâàíèß.
(?) (á)
Ðèñ. 4: (a)  ß÷åéêà ìîäåëèðîâàíèß â ñëó÷àå çåðêàëüíûõ ãðàíè÷íûõ óñëîâèé; (á)  ß÷åéêà
ìîäåëèðîâàíèß ñ ïåðèîäè÷åñêèìè ãðàíè÷íûìè óñëîâèßìè.
Ïðîöåäóðà ðåàëèçàöèè ïåðèîäè÷åñêèõ ãðàíè÷íûõ óñëîâèé ïðèâå-
äåíà â ïðîãðàììíîì êîäå 1.2:
Êîä 1.2
public void boundary_conditions()
{
for (int i = 0; i < N; i++)
{
if (pos_x[i] >= L_x / 2.0) pos_x[i] = pos_x[i] - L_x;
if (pos_x[i] < -L_x / 2.0) pos_x[i] = pos_x[i] + L_x;
if (pos_y[i] >= L_y / 2.0) pos_y[i] = pos_y[i] - L_y;
if (pos_y[i] < -L_y / 2.0) pos_y[i] = pos_y[i] + L_y;
if (pos_z[i] >= L_z / 2.0) pos_z[i] = pos_z[i] - L_z;
if (pos_z[i] < -L_z / 2.0) pos_z[i] = pos_z[i] + L_z;
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}
}
Çäåñü ÷åðåç L_x, L_y è L_z îáîçíà÷åíû äëèíû ðåáåð ïðßìîóãîëüíîé
ñèñòåìû, ãäå ãåîìåòðè÷åñêèé öåíòð ñèñòåìû ñîâïàäàåò ñ íà÷àëîì
ñèñòåìû êîîðäèíàò. Â ñëó÷àå ïðåîáðàçîâàíèß ðàññòîßíèé ìåæäó ÷à-
ñòèöàìè èñïîëüçóåòñß ïðîöåäóðà distance_refold, ïðåäñòàâëåííàß
â ïðîãðàììíîì êîäå 1.3.
Êîä 1.3
public void distance_refold()
{
for (int i = 0; i < N; i++)
{
rij_x = rij_x - Convert.ToInt32(rij_x / L_x) * L_x;
rij_y = rij_y - Convert.ToInt32(rij_y / L_y) * L_y;
rij_z = rij_z - Convert.ToInt32(rij_z / L_z) * L_z;
}
}
Çäåñü rij_x, rij_y è rij_z  åñòü ïðîåêöèè âåêòîðà ~rij íà êîîðäè-
íàòíûå îñè. Òàêæå äîñòàòî÷íî óäîáíûì ïðåäñòàâëßåòñß ìîäåëèðî-
âàíèå ñèñòåìû, ó êîòîðîé ãåîìåòðè÷åñêèé öåíòð ñîâïàäàåò ñ íà÷à-
ëîì ñèñòåìû êîîðäèíàò. Íàïðèìåð, ïðè ìîäåëèðîâàíèè ñôåðè÷åñêè-
ñèììåòðè÷íûõ ñèñòåì, ïðè ìîäåëèðîâàíèè ôàçîâûõ ïåðåõîäîâ, èíè-
öèèðóåìûõ âíåøíèìè âîçäåéñòâèßì, ñäâèãîâîé äåôîðìàöèåé, ïðè
èññëåäîâàíèè ïðîöåññîâ çàðîäûøåîáðàçîâàíèß, ãäå çàðîäûøè íî-
âîé ôîðìèðóþùåéñß ôàçû (êðèñòàëëè÷åñêîé, æèäêîé) èìåþò ôîð-
ìó, áëèçêóþ ê ñôåðè÷åñêîé. Äëß òîãî, ÷òîáû ãåîìåòðè÷åñêèé öåíòð
ñèñòåìû ñîâïàäàë ñ íà÷àëîì ñèñòåìû êîîðäèíàò ìîæíî âîñïîëüçî-
âàòüñß ïðîãðàììíûì êîäîì 1.4.
Êîä 1.4
public void load_system_center()
{
system_center = new float[3];
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system_center[0] = 0;
system_center[1] = 0;
system_center[2] = 0;
for (int i = 0; i < N; i++)
{
system_center[0] += pos_x[i];
system_center[1] += pos_y[i];
system_center[2] += pos_z[i];
}
system_center[0] = system_center[0] / N;
system_center[1] = system_center[1] / N;
system_center[2] = system_center[2] / N;
for (int j = 0; j < N; j++)
{
pos_x[j] = pos_x[j] - system_center[0];
pos_y[j] = pos_y[j] - system_center[1];
pos_z[j] = pos_z[j] - system_center[2];
}
}
1.5 Ñòàòèñòè÷åñêèå àíñàìáëè
Â ïðîöåññå ìîäåëèðîâàíèß íà ìíîãî÷àñòè÷íóþ ñèñòåìó ìîãóò íàêëà-
äûâàòüñß äîïîëíèòåëüíûå óñëîâèß, êîòîðûå ïîçâîëßþò ó÷èòûâàòü
âëèßíèå îêðóæàþùåé ñðåäû. Â áîëüøèíñòâå ñëó÷àåâ ÌÄ-ðàñ÷åòû
ðåàëèçóþòñß ÷åðåç ñëåäóþùèå ñòàòèñòè÷åñêèå àíñàìáëè [1, 2, 4]:
1. Ìèêðîêàíîíè÷åñêèé ¾NVE-àíñàìáëü¿. Çäåñü êîëè÷åñòâî ÷àñòèö
N , îáúåì V è ïîëíàß ýíåðãèß E ñèñòåìû îñòàþòñß ïîñòîßííû-
ìè. Äàííûé àíñàìáëü ñîîòâåòñòâóåò àäèàáàòè÷åñêîìó ïðîöåññó
áåç òåïëîîáìåíà ñ îêðóæàþùåé ñðåäîé. Ïðè ýòîì îáìåí ïðîèñ-
õîäèò ìåæäó ïîòåíöèàëüíîé è êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèßìè ñèñòå-
ìû.
2. Êàíîíè÷åñêèé ¾NVÒ-àíñàìáëü¿. Çäåñü ïîìèìî ÷èñëà ÷àñòèö è
îáúåìà, ïîñòîßííîé âåëè÷èíîé ßâëßåòñß òåìïåðàòóðà T ñèñòå-
ìû. Â äàííîì ñëó÷àå ïðîèñõîäßò ýíäî- è ýêçîòåðìè÷åñêèå ïðî-
öåññû îáìåíà ýíåðãèè ñ òåðìîñòàòîì.
3. Èçîáàðè÷åñêèé-èçîòåðìè÷åñêèé ¾NPÒ-àíñàìáëü¿. Çäåñü òåìïå-
ðàòóðà T è äàâëåíèå P ñèñòåìû ßâëßþòñß ïîñòîßííûìè. Äàí-
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íûé àíñàìáëü íàèáîëåå ïðèáëèæåí ê ðåàëüíûì óñëîâèßì, ðå-
àëèçóåìûì â ýêñïåðèìåíòàõ, ãäå êðîìå òåìïåðàòóðû ó÷èòûâà-
åòñß âíåøíåå äàâëåíèå. Çäåñü äàâëåíèå êîíòðîëèðóåòñß ñ ïîìî-
ùüþ áàðîñòàòà.
Â ñëó÷àå NVE-àíñàìáëß ìãíîâåííîå çíà÷åíèå ïîëíîé ýíåðãèè ñè-
ñòåìû îïðåäåëßåòñß âûðàæåíèåì
E(t) =
N∑
i=1
~p 2i (t)
2m
+
1
2
N∑
i=1
φi(t), (17)
ãäå φ  åñòü óäåëüíàß ïîòåíöèàëüíàß ýíåðãèß (ïîòåíöèàëüíàß ýíåð-
ãèß îäíîé ÷àñòèöû). Ñîãëàñíî òðåòüåìó çàêîíó Íüþòîíà Fij = −Fij,
ñëåäîâàòåëüíî, ïðè ðàñ÷åòå ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè â âûðàæåíèè
(17) êàæäóþ àòîìíóþ ïàðó íóæíî ðàññìîòðåòü òîëüêî îäèí ðàç.
Â ñëó÷àå NVT- è NPT-àíñàìáëåé íà êàæäîì âðåìåííîì øàãå ÌÄ-
ìîäåëèðîâàíèß (èëè ÷åðåç îïðåäåëåííûé ïðîìåæóòîê âðåìåíè) íåîá-
õîäèìî îïðåäåëßòü ìãíîâåííûå çíà÷åíèß òåìïåðàòóðû T (t) è äàâëå-
íèß P (t) ñèñòåìû. Ìãíîâåííîå çíà÷åíèå òåìïåðàòóðû ñèñòåìû T (t)
õàðàêòåðèçóåò ñðåäíþþ êèíåòè÷åñêóþ ýíåðãèþ òåïëîâîãî äâèæåíèß
÷àñòèö, ïðèõîäßùóþñß íà îäíó ñòåïåíü ñâîáîäû ðàâíîâåñíîé ñèñòå-
ìû, è îïðåäåëßåòñß âûðàæåíèåì [4]:
T (t) =
2
3NkB
N∑
i=1
~p 2i (t)
2m
. (18)
Äëß îïðåäåëåíèß ìãíîâåííîãî çíà÷åíèß äàâëåíèß ñèñòåìû P (t) ïðå-
èìóùåñòâåííî èñïîëüçóåòñß âèðèàëüíîå âûðàæåíèå ñëåäóþùåãî âè-
äà [4]:
P (t) =
1
3V
N∑
i=1
~p 2i (t)
m
+
N∑
j 6=i
~Fi(t) · ~rij
 . (19)
Íèæå ïðèâåäåí ïðîãðàììíûé êîä 1.5, êîòîðûé ìîæíî èñïîëüçî-
âàòü äëß ðàñ÷åòà ìãíîâåííîé òåìïåðàòóðû è ìãíîâåííîãî äàâëåíèß
ñèñòåìû.
Êîä 1.5
kinetic_energy = 0;
for (int i = 0; i < N; i++)
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{
rv_x = vel_x[i];
rv_y = vel_y[i];
rv_z = vel_z[i];
kinetic_energy += rv_x * rv_x + rv_y * rv_y + rv_z * rv_z;
}
kinetic_energy = kinetic_energy / (2.0f * N);
temperature = 2.0f * kinetic_energy / 3.0f;
volume = L_x * L_y * L_z;
density = N / volume;
pressure = density * temperature + virial / volume;
Ñëåäóåò îáðàòèòü âíèìàíèå íà òî, ÷òî íà êàæäîì âðåìåííîì øà-
ãå âìåñòå ñ òåìïåðàòóðîé temperature è äàâëåíèåì pressure ðàñ-
ñ÷èòûâàþòñß îáúåì volume è êîëè÷åñòâåííàß ïëîòíîñòü ñèñòåìû
density. Ïåðåìåííàß virial  åñòü âêëàä
∑N
j 6=i ~Fi · ~rij â âûðàæå-
íèè (19).
1.6 Òåðìîñòàòèðîâàíèå è áàðîñòàòèðîâàíèå
Äëß óäåðæàíèß òåìïåðàòóðû è äàâëåíèß ñèñòåìû íà îïðåäåëåííîì
çàäàííîì çíà÷åíèè èëè â äèàïàçîíå çíà÷åíèé èñïîëüçóþòñß òåðìî-
ñòàòû è áàðîñòàòû. Ðåàëèçàöèß òåðìîñòàòîâ è áàðîñòàòîâ êàê ïðà-
âèëî, îñóùåñòâëßåòñß ÷åðåç êîððåêòèðîâêó ñêîðîñòåé è òðàåêòîðèé
÷àñòèö ñèñòåìû, à òàêæå ðàçìåðà ß÷åéêè ìîäåëèðîâàíèß.
Ðàññìîòðèì íåêîòîðûå âèäû òåðìîñòàòîâ è áàðîñòàòîâ ïðèìåíß-
åìûõ ïðè ìîäåëèðîâàíèè ÌÄ.
Ìåòîä ìàñøòàáèðîâàíèß ñêîðîñòåé , ïðåäëîæåííûé â 1971
ãîäó Ë.Â. Âóäêîêîì [2, 8], ßâëßåòñß îäíèì èç íàèáîëåå ïðîñòûõ àë-
ãîðèòìîâ òåðìîñòàòèðîâàíèß. Â ñëó÷àå, êîãäà âåëè÷èíà T (t) îïðå-
äåëßåò òåìïåðàòóðó ìíîãî÷àñòè÷íîé ñèñòåìû â ìîìåíò âðåìåíè t,
ðàçíîñòü ìåæäó çàäàííûì è ìãíîâåííûì çíà÷åíèßìè òåìïåðàòóðû
∆T (t) = Text − T (t) áóäåò îïðåäåëßòüñß ñëåäóþùèì îáðàçîì
∆T (t) =
m
3NkB
[
N∑
i=1
(λsc~υi(t))
2 −
N∑
i=1
~υ2i (t)
]
(20)
èëè
∆T (t) = [λ2sc − 1]T (t). (21)
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Çäåñü λsc  åñòü ìàñøòàáèðóþùèé ïàðàìåòð, ïîçâîëßþùèé êîððåê-
òèðîâàòü ñêîðîñòè äâèæåíèß ÷àñòèö íà êàæäîì âðåìåííîì øàãå ∆t:
υxi(t+ ∆t) = λsc · υxi(t) + axi(t)∆t,
υyi(t+ ∆t) = λsc · υyi(t) + ayi(t)∆t,
υzi(t+ ∆t) = λsc · υzi(t) + azi(t)∆t,
(22)
ãäå
λsc =
√
Text
T (t)
. (23)
Â ñîîòíîøåíèè (23) ìãíîâåííîå çíà÷åíèå òåìïåðàòóðû íå äîëæíî
áûòü ðàâíûì íóëþ. Ïîýòîìó ïåðåä ðàñ÷åòîì êîýôôèöèåíòà λsc ñêî-
ðîñòè äâèæåíèß ÷àñòèö äîëæíû áûòü çàäàíû.
Òåðìîñòàò Áåðåíäñåíà , ïðåäëîæåííûé â 1984 ãîäó, âîñïðîèç-
âîäèò òåïëîîáìåí ñ âíåøíèì èñòî÷íèêîì òåïëîâîé ýíåðãèè [4, 9, 10].
Çäåñü ñêîðîñòè äâèæåíèß ÷àñòèö ìàñøòàáèðóþòñß íà êàæäîì âðå-
ìåííîì øàãå ÷åðåç ïàðàìåòð
λB =
√
1 +
∆t
Q
(B)
T
(
Text
T (t)
− 1
)
, (24)
ãäå Q
(B)
T îïðåäåëßåò èíòåíñèâíîñòü âçàèìîäåéñòâèß ñèñòåìû ñ òåð-
ìîñòàòîì. Ñ ðîñòîì çíà÷åíèß ïàðàìåòðà Q
(B)
T ôëóêòóàöèè òåìïåðà-
òóðû âáëèçè çàäàííîãî çíà÷åíèß Text óìåíüøàþòñß. Â ïðîòèâíîì
ñëó÷àå âçàèìîäåéñòâèå ñèñòåìû ñ òåðìîñòàòîì óìåíüøàåòñß, ÷òî
ïðèâîäèò ê ñóùåñòâåííûì êîëåáàíèßì òåìïåðàòóðû. Çíà÷åíèå âåëè-
÷èíû Q
(B)
T ïðåèìóùåñòâåííî îïðåäåëßåòñß ñ ó÷åòîì ðàçìåðà ñèñòå-
ìû (îò êîëè÷åñòâà ÷àñòèö) è òåìïåðàòóðû òåðìîñòàòà. Êàê ïðàâèëî,
îíî ñîñòàâëßåò Q
(B)
T ∈ [1; 100]∆t.
Òåðìîñòàò Íîçå-Ãóâåðà ðåàëèçóåòñß ÷åðåç ââåäåíèå èñêóñ-
ñòâåííûõ êîîðäèíàò è èìïóëüñîâ ÷àñòèö, êîòîðûå ñ èññëåäóåìîé
ñèñòåìîé ÷åðåç ïàðàìåòð QT [11, 12]. Ýòîò òåðìîñòàò èñïîëüçóåò
äîïîëíèòåëüíûå ñòåïåíè ñâîáîäû, êîòîðûå èíòåãðèðîâàíû â óðàâ-
íåíèß äâèæåíèß. Â ðåçóëüòàòå ïðîèñõîäèò îáìåí ýíåðãèåé ìåæäó
ñèñòåìîé è òåïëîâûì ðåçåðâóàðîì (òåðìîñòàòîì). Îòêëîíåíèå òåì-
ïåðàòóðû îò çàäàííîãî çíà÷åíèß Text êîððåêòèðóåòñß ÷åðåç ïàðàìåòð
λ˙ =
1
QT
(
N∑
i=1
~pi
2
2m
− 3NkBText
)
, (25)
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ãäå QT îïðåäåëßåò èíòåíñèâíîñòü âçàèìîäåéñòâèß òåðìîñòàòà Íîçå-
Ãóâåðà ñ ñèñòåìîé. Ïðè èñïîëüçîâàíèè òåðìîñòàòà Íîçå-Ãóâåðà óðàâ-
íåíèß äâèæåíèß èìåþò ñëåäóþùèé âèä:
m
d~p
dt
= ~F − λ~p, md~r
dt
= ~p. (26)
Â îòëè÷èå îò òåðìîñòàòà Áåðåíäñåíà â òåðìîñòàòå Íîçå-Ãóâåðà
ýíåðãèß ïîñòóïàåò â ñèñòåìó íåêîòîðûìè ïîðöèßìè, ÷òî ïðèâîäèò
ê ïåðèîäè÷åñêèì êîëåáàíèßì òåìïåðàòóðû. Ïðè áîëüøèõ çíà÷åíè-
ßõ ïàðàìåòðà QT îñöèëëßöèè òåìïåðàòóðû óìåíüøàþòñß. Îäíàêî
ìàëûå çíà÷åíèß QT ìîãóò ïðèâåñòè ê âûðàæåííûì òåìïåðàòóðíûì
ôëóêòóàöèßì. Êàê ïðàâèëî, çíà÷åíèå ïàðàìåòðà QT âûáèðàåòñß èç
îáëàñòè îò 0.1 τ 2 äî 103 τ 2 (â ëåííàðä-äæîíñîâñêèõ åäèíèöàõ). Îï-
òèìàëüíîå çíà÷åíèå ïàðàìåòðà QT äëß òðåõìåðíîé ñèñòåìû ìîæíî
îöåíèòü ñ ïîìîùüþ ñîîòíîøåíèß
QT ' 3NkBTextτ 2r . (27)
Çäåñü τr  åñòü âðåìß ñòðóêòóðíîé ðåëàêñàöèè ñèñòåìû (íàïðèìåð,
äëß LJ ñèñòåìû τ 2r ≈ 88 · 10−4 τ 2 ≈ 127 · 10−28 c2).
Ïðè èñïîëüçîâàíèè òåðìîñòàòà Íîçå-Ãóâåðà ãàìèëüòîíèàí ñèñòå-
ìû èìååò âèä [2, 4]
H = Ekin + Epot +
ξ2QT
2
+ 3NkBTSf . (28)
Âåëè÷èíà Sf õàðàêòåðèçóåò âçàèìîñâßçü ñèñòåìû ñ òåðìîñòàòîì è
îïðåäåëßåòñß âûðàæåíèåì
S˙f = ξ +
(
N∑
i=1
~pi
2
2m
− 3NkBT
)
∆t
QT
. (29)
Â êà÷åñòâå ïðèìåðà íèæå ïðèâåäåí êîä 1.6 ïðîöåäóðû system_-
dynamics, èñïîëüçóåìîé äëß èíòåãðèðîâàíèß óðàâíåíèé äâèæåíèß
÷åðåç ñêîðîñòíîé àëãîðèòì Âåðëå, ãäå òåðìîñòàòèðîâàíèå îñóùåñòâ-
ëßåòñß ìåòîäîì ìàñøòàáèðîâàíèß ñêîðîñòåé.
Êîä 1.6
public void system_dynamics(int stage_id)
{
if (stage_id == 1)
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{
for (int i = 0; i < N; i++)
{
pos_x[i] = pos_x[i] + vel_x[i] * dt + acc_x[i] * dt * dt / 2.0f;
pos_y[i] = pos_y[i] + vel_y[i] * dt + acc_y[i] * dt * dt / 2.0f;
pos_z[i] = pos_z[i] + vel_z[i] * dt + acc_z[i] * dt * dt / 2.0f;
}
kinetic_energy = 0;
for (int i = 0; i < N; i++)
{
rv_x = vel_x[i];
rv_y = vel_y[i];
rv_z = vel_z[i];
kinetic_energy += rv_x * rv_x + rv_y * rv_y + rv_z * rv_z;
}
kinetic_energy = kinetic_energy / 2.0f;
temperature = 2.0f * kinetic_energy / (3.0f * N);
T0 = T0 + (float)(Math.Sign(T_ext - T0) * vel_dT * dt);
if (temperature == 0) temperature = T0;
lambda = (float)Math.Sqrt(T0 / temperature);
for (int i = 0; i < N; i++)
{
vel_x[i] = lambda * vel_x[i] + acc_x[i] * dt / 2.0f;
vel_y[i] = lambda * vel_y[i] + acc_y[i] * dt / 2.0f;
vel_z[i] = lambda * vel_z[i] + acc_z[i] * dt / 2.0f;
}
}
if (stage_id == 2)
{
volume = L_x * L_y * L_z;
density = N / volume;
pressure = density * temperature + virial / volume;
for (int i = 0; i < N; i++)
{
vel_x[i] = vel_x[i] + acc_x[i] * dt / 2.0f;
vel_y[i] = vel_y[i] + acc_y[i] * dt / 2.0f;
vel_z[i] = vel_z[i] + acc_z[i] * dt / 2.0f;
}
H_energy = kinetic_energy + potential_energy;
}
}
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Êàê âèäíî èç êîäà 1.6, ìàñøòàáèðîâàíèå ñêîðîñòè äâèæåíèß ÷àñòèö
ïðè èíòåãðèðîâàíèè óðàâíåíèé äâèæåíèß ñ ïîìîùüþ ñêîðîñòíîãî
àëãîðèòìà Âåðëå ìîæíî îñóùåñòâèòü íà âðåìåííîì øàãå t+ ∆t/2.
Äëß íàãðåâà èëè îõëàæäåíèß ñèñòåìû èñïîëüçóþòñß ñëåäóþùèå
óñëîâèß:
T0(t) > Text ⇒ T ′0(t+ ∆t) = T0(t)− υT∆t,
T0(t) < Text ⇒ T ′0(t+ ∆t) = T0(t) + υT∆t,
(30)
ãäå T0  åñòü òåìïåðàòóðà ñèñòåìû â ìîìåíò âðåìåíè t, Text  öåëåâàß
òåìïåðàòóðà, υT  ñêîðîñòü íàãðåâà èëè îõëàæäåíèß ñèñòåìû.
Ìîäåëèðîâàíèå ìíîãî÷àñòè÷íîé ñèñòåìû ïðè âíåøíåì çàäàííîì
äàâëåíèè îñóùåñòâëßåòñß â NPT-àíñàìáëå. Çäåñü äàâëåíèå ñèñòåìû
ìîæåò óäåðæèâàòüñß âáëèçè íåêîòîðîãî çàäàííîãî çíà÷åíèß Pext ñ
ïîìîùüþ áàðîñòàòîâ. Â êà÷åñòâå ïðèìåðà íèæå ïðèâåäåíû ïðîöåäó-
ðû ðåàëèçàöèè íàèáîëåå èçâåñòíûõ áàðîñòàòîâ, òàêèõ êàê, áàðîñòà-
òû Áåðåíäñåíà è Íîçå-Ãóâåðà.
Áàðîñòàò Áåðåíäñåíà èñïîëüçóåò ïðèíöèï ëîêàëüíîãî âîçìó-
ùåíèß, ãäå ñêîðîñòü èçìåíåíèß äàâëåíèß ñèñòåìû îïðåäåëßåòñß ÷å-
ðåç ñîîòíîøåíèå [9, 10]
dP (t)
dt
=
Pext − P (t)
Q
(B)
P
. (31)
Çäåñü ïàðàìåòð Q
(B)
P îïðåäåëßåò èíòåíñèâíîñòü âçàèìîäåéñòâèß áà-
ðîñòàòà ñ ñèñòåìîé, âåëè÷èíà Pext  åñòü âíåøíåå äàâëåíèå. Êîððåê-
òèðîâêà ðàçìåðîâ (îáúåìà) ñèñòåìû è êîîðäèíàò ÷àñòèö îñóùåñòâ-
ëßåòñß ÷åðåç ìàñøòàáèðóþùèé ïàðàìåòð ξB, êîòîðûé ñâßçàí ñ èçî-
òåðìè÷åñêîé ñæèìàåìîñòüþ βT ñîîòíîøåíèåì
ξB =
βT
3Q
(B)
P
[P (t)− Pext] . (32)
Â ñëó÷àå ðàâíîâåñíîé ìîëåêóëßðíîé äèíàìèêè ïðè èñïîëüçîâàíèè
áàðîñòàòà Áåðåíäñåíà óðàâíåíèß äâèæåíèß ïðèíèìàþò âèä:
m
d~r
dt
= ~p−mξB~r, (33)
m
d~p
dt
= ~F . (34)
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Îáúåì ñèñòåìû êîððåêòèðóåòñß ñëåäóþùèì îáðàçîì
∆V = V (t)− V = 3ξBV∆t, (35)
ãäå V (t)  åñòü îáúåì ñèñòåìû â ìîìåíò âðåìåíè t, V  ïðåäûäóùèé
îáúåì ñèñòåìû.
Ïðè èñïîëüçîâàíèè áàðîñòàòà Íîçå-Ãóâåðà â óðàâíåíèß äâè-
æåíèß ââîäèòñß äîïîëíèòåëüíûé ìíîæèòåëü ξ, êîòîðûé îïðåäåëß-
åòñß ñîîòíîøåíèåì [11, 12]
dξ
dt
=
V (t)
QP
[P (t)− Pext] . (36)
Çäåñü
QP ' NkBTextτ 2p , (37)
ãäå τp  õàðàêòåðèçóåò ïåðèîä êîëåáàíèé äàâëåíèß (íàïðèìåð, äëß
LJ ñèñòåìû τ 2p ≈ 120 τ 2). Çäåñü óðàâíåíèß äâèæåíèß ïðèíèìàþò âèä:
m
d~r
dt
= ~p+mξ~r, (38)
m
d~p
dt
= ~F − ξ~p. (39)
Èçìåíåíèå îáúåìà ñèñòåìû ïðè èñïîëüçîâàíèè áàðîñòàòà Íîçå-Ãóâå-
ðà îïðåäåëßåòñß ñîîòíîøåíèåì (35). Ëèíåéíîå ðàñøèðåíèå èëè ñæà-
òèå ïðßìîóãîëüíîé ñèñòåìû êîððåêòèðóåòñß ñëåäóþùèì îáðàçîì:
Lx(t+ ∆t) = Lx(t) + Lx(t)ξ∆t, (40)
Ly(t+ ∆t) = Ly(t) + Ly(t)ξ∆t, (41)
Lz(t+ ∆t) = Lz(t) + Lz(t)ξ∆t. (42)
Òåðìîñòàò è áàðîñòàò âûáèðàþòñß â çàâèñèìîñòè îò óñëîâèé, íà-
êëàäûâàåìûõ íà ñèñòåìó. Íàïðèìåð, äëß òîãî, ÷òîáû ïðèâåñòè ñè-
ñòåìó â ñîñòîßíèå òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ðàâíîâåñèß ïðè ïîñòîßííîé
òåìïåðàòóðå è/èëè äàâëåíèè, êàê ïðàâèëî, èñïîëüçóþòñß ìåòîä ìàñ-
øòàáèðîâàíèß ñêîðîñòåé, òåðìîñòàò è áàðîñòàò Áåðåíäñåíà. Ïðè ìî-
äåëèðîâàíèè ôàçîâûõ ïåðåõîäîâ â êîíäåíñèðîâàííûõ ñèñòåìàõ ïðå-
èìóùåñòâåííî èñïîëüçóþòñß òåðìîñòàò è áàðîñòàò Íîçå-Ãóâåðà.
Ïðîöåäóðà ðåàëèçàöèè òåðìîñòàòà è áàðîñòàòà Íîçå-Ãóâåðà ïðè
ÌÄ-ìîäåëèðîâàíèè ïðèâåäåíà â ïðîãðàììíîì êîäå 1.7.
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Êîä 1.7
public void system_dynamics(int stage_id)
{
if (stage_id == 1)
{
for (int i = 0; i < N; i++)
{
pos_x[i] = pos_x[i] + vel_x[i] * dt + (acc_x[i] - (lambda + xi) *
vel_x[i]) * dt * dt / 2.0f;
pos_y[i] = pos_y[i] + vel_y[i] * dt + (acc_y[i] - (lambda + xi) *
vel_y[i]) * dt * dt / 2.0f;
pos_z[i] = pos_z[i] + vel_z[i] * dt + (acc_z[i] - (lambda + xi) *
vel_z[i]) * dt * dt / 2.0f;
}
kinetic_energy = 0;
for (int i = 0; i < N; i++)
{
rv_x = vel_x[i];
rv_y = vel_y[i];
rv_z = vel_z[i];
kinetic_energy += rv_x * rv_x + rv_y * rv_y + rv_z * rv_z;
}
temperature = kinetic_energy / (3.0f * N)
T0 = T0 + (float)(Math.Sign(T_ext - T0) * vel_dT * dt);
if (temperature == 0) temperature = T0;
S_f +=lambda*dt+(kinetic_energy-3.0f*N*T0)*dt*dt/Q_T;
lambda += (kinetic_energy - 3.0f * N * T0) * dt / (2.0f * Q_T);
for (int i = 0; i < N; i++)
{
vel_x[i] += (acc_x[i] - (lambda + xi) * vel_x[i]) * dt / 2.0f;
vel_y[i] += (acc_y[i] - (lambda + xi) * vel_y[i]) * dt / 2.0f;
vel_z[i] += (acc_z[i] - (lambda + xi) * vel_z[i]) * dt / 2.0f;
}
}
if (stage_id == 2)
{
volume = L_x * L_y * L_z;
density = N / volume;
pressure = density * temperature + virial / volume;
xi = xi + (pressure - P_ext) * dt / (Q_B * density);
L_x = L_x * (1.0f + xi * dt);
L_y = L_y * (1.0f + xi * dt);
L_z = L_z * (1.0f + xi * dt);
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volume = L_x * L_y * L_z;
density = N / volume;
err = (float)(1.0E-5);
kinetic_energy = 0;
for (int i = 0; i < N; i++)
{
v_x[i] = vel_x[i];
v_y[i] = vel_y[i];
v_z[i] = vel_z[i];
kinetic_energy += v_x[i]*v_x[i]+v_y[i]*v_y[i]+v_z[i]*v_z[i];
}
p_s = lambda;
ready = false;
iter = 0;
while ((ready == false) && (iter < 50))
{
iter = iter + 1;
p_o = p_s;
ds = 0;
for (int i = 0; i < N; i++)
{
v_xo[i] = v_x[i];
v_yo[i] = v_y[i];
v_zo[i] = v_z[i];
b_x[i] =-(dt/2.0f) * (acc_x[i]-p_o*v_x[i]) - (vel_x[i]-v_xo[i]);
ds = ds + v_xo[i] * dt * b_x[i] / Q_T;
b_y[i] =-(dt/2.0f) * (acc_y[i]-p_o*v_y[i]) - (vel_y[i]-v_yo[i]);
ds = ds + v_yo[i] * dt * b_y[i] / Q_T;
b_z[i] =-(dt/2.0f) * (acc_z[i]-p_o*v_z[i]) - (vel_z[i]-v_zo[i]);
ds = ds + v_zo[i] * dt * b_z[i] / Q_T;
}
dd = -(p_o * (dt / 2.0f) + 1);
ds = ds - dd * ((-kinetic_energy + 3.0f * N * T0) * (dt / 2.0f) /
Q_T - (lambda - p_o));
ds = ds / (-dt * (dt / 2.0f) * kinetic_energy / Q_T + dd);
kinetic_energy = 0;
for (int i = 0; i < N; i++)
{
v_x[i] = v_x[i] + (b_x[i] + (dt / 2.0f) * v_xo[i] * ds) / dd;
v_y[i] = v_y[i] + (b_y[i] + (dt / 2.0f) * v_yo[i] * ds) / dd;
v_z[i] = v_z[i] + (b_z[i] + (dt / 2.0f) * v_zo[i] * ds) / dd;
kinetic_energy += v_x[i]*v_x[i]+v_y[i]*v_y[i]+v_z[i]*v_z[i];
}
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p_s = p_o + ds;
ready = true;
int j = 0;
while ((j <= N) && (ready))
{
if (j < N)
{
if (Math.Abs((v_x[j]-v_xo[j])/v_x[j])>err) ready=false;
if (Math.Abs((v_y[j]-v_yo[j])/v_y[j])>err) ready=false;
if (Math.Abs((v_z[j]-v_zo[j])/v_z[j])>err) ready=false;
}
else
{
if (Math.Abs((p_s-p_o)/p_s)>err) ready=false;
}
j++;
}
}
for (int i = 0; i < N; i++)
{
vel_x[i] = v_x[i];
vel_y[i] = v_y[i];
vel_z[i] = v_z[i];
}
lambda = p_s;
kinetic_energy = kinetic_energy / 2.0f;
H_energy = kinetic_energy + potential_energy + (lambda * lambda *
Q_T) / 2.0f + 3.0f * N * T0 * S_f;
}
}
1.7 Ñèëà è óñêîðåíèå ÷àñòèö
Íà îñíîâå çàäàííîãî ïîòåíöèàëà ìåæ÷àñòè÷íîãî âçàèìîäåéñòâèß ìîæ-
íî ðàññ÷èòàòü ïîòåíöèàëüíóþ ýíåðãèþ (êàê óäåëüíóþ, òàê è âñåé
ñèñòåìû), ñèëó, äåéñòâóþùóþ íà ÷àñòèöó, à òàêæå óñêîðåíèå ÷à-
ñòèö. Ïîòåíöèàëüíàß ýíåðãèß, ïðèõîäßùàßñß íà îäíó ÷àñòèöó ñè-
ñòåìû åñòü [2, 4]
φi =
N∑
j>i
U(rij)Θ(rcut − rij), i = 1, 2, ..., N, (43)
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ãäå Θ  åñòü ôóíêöèß Õåâèñàéäà:
Θ =
{
0 rij > rcut
1 rij ≤ rcut
. (44)
Çäåñü rcut  åñòü íåêîòîðîå ãðàíè÷íîå ðàññòîßíèå (ðàññòîßíèå óñå-
÷åíèß ïîòåíöèàëà), íà êîòîðîì âçàèìîäåéñòâèå ÷àñòèö èñ÷åçàåò è,
ñëåäîâàòåëüíî, ïîòåíöèàëüíàß ýíåðãèß âçàèìîäåéñòâèß ñòàíîâèòñß
ðàâíîé íóëþ. Ïîëíàß ýíåðãèß ñèñòåìû îïðåäåëßåòñß ÷åðåç ñóììè-
ðîâàíèå ïî âñåì ÷àñòèöàì
Epot =
N∑
i=1
φi. (45)
Çäåñü êàæäóþ àòîìíóþ ïàðó íåîáõîäèìî ðàññìîòðåòü òîëüêî îäèí
ðàç.
Ñèëà ~Fi, äåéñòâóþùàß íà i-óþ ÷àñòèöó ñî ñòîðîíû îêðóæåíèß,
îïðåäåëßåòñß ÷åðåç ãðàäèåíò îò ïîòåíöèàëà ìåæ÷àñòè÷íîãî âçàèìî-
äåéñòâèß, êàê ýòî áûëî ïîêàçàíî â §1.2. Íàïðèìåð, â ñëó÷àå ïîòåí-
öèàëà Ëåííàðä-Äæîíñà (65) âåëè÷èíà ~Fi èìååò âèä [2, 4, 17]
~Fi = −
N∑
i=1
dU(rij)
rij
~rij
rij
=
24
σ
[
2
(
σ
rij
)13
−
(
σ
rij
)7]
~rij
rij
. (46)
Â ñëó÷àå ïîòåíöèàëà Äæóãóòîâà âåëè÷èíà ~Fi îïðåäåëßåòñß êàê
~Fi = −
N∑
i=1
[
φ1(rij)Θ
(
a− rij
σ
)
+ φ2(rij)Θ
(
b− rij
σ
)] ~rij
rij
, (47)
ãäå
φ1(rij) = −A
{
m
σ
(
σ
rij
)m+1
+
(
σ
rij
)m
−D
}
exp
(
σc
rij − σa
)
,
(48)
φ2(rij) = − Bσd
(rij − σb)2 exp
(
σd
rij − σb
)
. (49)
Ñîãëàñíî ïåðâîìó çàêîíó Íüþòîíà óñêîðåíèß âçàèìîäåéñòâóþ-
ùèõ ÷àñòèö ~ai è ~aj îïðåäåëßþòñß ñëåäóþùèì îáðàçîì:
~ai =
~Fi
m
, ~aj =
~Fj
m
. (50)
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1.8 Îïòèìèçàöèß ðàñ÷åòîâ. Ñïèñîê Âåðëå
Ìîäåëèðîâàíèå ìîëåêóëßðíîé äèíàìèêè ñâßçàíî ñ áîëüøèì ÷èñëîì
âû÷èñëèòåëüíûõ îïåðàöèé. Ïðè âûïîëíåíèè ïðîöåäóðû load_forces
ïðîèñõîäèò ïîðßäêà (N − 1)N/2 âû÷èñëèòåëüíûõ îïåðàöèé äëß îä-
íîãî âðåìåííîãî èíòåðâàëà ∆t. Âïîëíå ïîíßòíî, ÷òî êîëè÷åñòâî îïå-
ðàöèé òàêæå îïðåäåëßåòñß ðàçìåðîì ïðîñòðàíñòâåííîé îáëàñòè äåé-
ñòâèß ïîòåíöèàëà. Áîëüøèíñòâî ïîòåíöèàëîâ ìåæ÷àñòè÷íîãî âçàè-
ìîäåéñòâèß U(rij) ßâëßþòñß êîðîòêîäåéñòâóþùèìè ñ ðàäèóñîì äåé-
ñòâèß rcut (ò.å. ïðè rij > rcut ⇒ U(rij) = 0). Ýòî îçíà÷àåò, ÷òî ðàñ-
÷åò ñèëû âçàèìîäåéñòâèß âûïîëíßåòñß â îãðàíè÷åííîé îáëàñòè, õà-
ðàêòåðèçóåìîé âîîáðàæàåìîé ñôåðîé ðàäèóñà rcut (äëß òðåõìåðíîé
ñèñòåìû). Äëß ñîêðàùåíèß êîëè÷åñòâà îïåðàöèé â ÌÄ-ìîäåëèðî-
âàíèè èñïîëüçóþòñß ðàçëè÷íûå àëãîðèòìû. Íàèáîëåå øèðîêî ðàñ-
ïðîñòðàíåí òàê íàçûâàåìûé àëãîðèòì ¾ñïèñîê Âåðëå¿ (Verlet list)
[4, 18].
rcut Ärs
Ðèñ. 5: Ñõåìàòè÷íûé ðèñóíîê ðàñïîëîæåíèß ÷àñòèö ïðè èñïîëüçîâàíèè àëãîðèòìà ¾ñïèñîê
Âåðëå¿.
Â àëãîðèòìå ¾ñïèñîê Âåðëå¿ â ïðåäåëàõ ñôåðû ðàäèóñîì rcut
îïðåäåëßåòñß ÷èñëî ¾ñîñåäåé¿ äëß êàæäîé ÷àñòèöû. Äàëåå ñòðîèòñß
âîîáðàæàåìàß ñôåðà ðàäèóñîì rs (rs > rcut). Ïîñëå ýòîãî ôîðìè-
ðóåòñß ñïèñîê ÷àñòèö, êîòîðûå ðàñïîëàãàþòñß â ñôåðè÷åñêîì ñëîå
òîëùèíîé ∆rs = rs − rcut [4, 18]. Ñõåìà ïðåäñòàâëåíà íà ðèñóíêå 5.
Ñïèñîê ÷àñòèö âíóòðè ñôåðû ðàäèóñîì rs äîëæåí áûòü ñôîðìèðî-
âàí ïðåæäå, ÷åì ÷àñòèöû, ðàñïîëîæåííûå èçíà÷àëüíî çà ïðåäåëàìè
rs, ïîïàäóò âíóòðü ñôåðû. Ïðîöåññ îáíîâëåíèß ñïèñêà ìîæåò âûïîë-
íßòüñß âðó÷íóþ èëè ìîæåò áûòü àâòîìàòèçèðîâàí ñ ïîìîùüþ äî-
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ïîëíèòåëüíûõ àëãîðèòìîâ, ïðè óñëîâèè, ÷òî ñïèñîê ÷àñòèö ïðåäû-
äóùåãî îáíîâëåíèß äîëæåí áûòü ñîõðàíåí. Òîëùèíà ñôåðè÷åñêîãî
ñëîß ∆rs âûáèðàåòñß èç ñîîáðàæåíèé ïðèåìëåìîé ÷àñòîòû îáíîâëå-
íèß ñïèñêà. Íåîáõîäèìî âûáèðàòü îïòèìàëüíóþ òîëùèíó ∆rs, ïî-
ñêîëüêó ÷ðåçìåðíî ÷àñòîå îáíîâëåíèå ìîæåò çàìåäëèòü ðàñ÷åòû. Â
çàâèñèìîñòè îò ðàçìåðà ñèñòåìû òîëùèíà ñëîß îáû÷íî ñîñòàâëßåò
îò ∆rs = 0.2σ äî ∆rs = 0.5σ (σ  ýôôåêòèâíûé ðàçìåð ÷àñòèöû)
[4].
Íèæå ïðèâåäåí ïðîãðàììíûé êîä 1.8 äëß ïðîöåäóðû load_forces,
àäàïòèðîâàííîé ñ èñïîëüçîâàíèåì àëãîðèòìà ¾ñïèñîê Âåðëå¿.
Êîä 1.8
public void load_forces()
{
for (int i = 0; i < N; i++)
{
acc_x[i] = 0; acc_y[i] = 0; acc_z[i] = 0; e_pot[i] = 0;
}
virial = 0;
// ïðîâåðêà íà îáíîâëåíèå ¾ñïèñêà Âåðëå¿
if (update_test)
{
update_list(r_cut + dr_s);
update_test = false;
}
for (int i = 0; i < N - 1; i++)
{
for (int L = Marker1[i]; L <= Marker2[i]; L++)
{
J = List[L];
rij_x = pos_x[i] - pos_x[J];
rij_y = pos_y[i] - pos_y[J];
rij_z = pos_z[i] - pos_z[J];
rij_x = rij_x - Convert.ToInt32(rij_x / L_x) * L_x;
rij_y = rij_y - Convert.ToInt32(rij_y / L_y) * L_y;
rij_z = rij_z - Convert.ToInt32(rij_z / L_z) * L_z;
rij2 = rij_x * rij_x + rij_y * rij_y + rij_z * rij_z;
if (rij2 < (r_cut * r_cut))
{
ri = (int)((Math.Pow(rij2, 0.5) - 0.5f) / 0.0001);
dP = table_pot[ri - 1, 0];
Ãëàâà 1. Ðåàëèçàöèß ìåòîäà ìîëåêóëßðíîé äèíàìèêè 35
e_pot[i] = e_pot[i] + (dP / 2.0f);
e_pot[J] = e_pot[J] + (dP / 2.0f);
dF = table_pot[ri - 1, 1];
virial = virial + dF * rij2;
acc_x[i] = acc_x[i] + dF * rij_x;
acc_y[i] = acc_y[i] + dF * rij_y;
acc_z[i] = acc_z[i] + dF * rij_z;
acc_x[J] = acc_x[J] - dF * rij_x;
acc_y[J] = acc_y[J] - dF * rij_y;
acc_z[J] = acc_z[J] - dF * rij_z;
}
}
}
virial = virial / 3.0f;
potential_energy = 0;
for (int i = 0; i < N; i++) potential_energy += e_pot[i];
for (int i = 0; i < N; i++)
{
// îïðåäåëßåòñß ñìåùåíèå ÷àñòèö
disp_list_x[i] += vel_x[i] * dt + acc_x[i] * dt * dt / 2.0f;
disp_list_y[i] += vel_y[i] * dt + acc_y[i] * dt * dt / 2.0f;
disp_list_z[i] += vel_z[i] * dt + acc_z[i] * dt * dt / 2.0f;
}
load_move_test(dr_s);
update_test = move_test;
}
public void update_list(float rang)
{
// îáíîâëåíèå ¾ñïèñêà Âåðëå¿
max_list_size = N;
float rng;
rng = rang * rang;
int L = 1;
for (int i = 0; i < N - 1; i++)
{
for (int j = i + 1; j < N; j++)
{
rij_x = pos_x[i] - pos_x[j];
rij_y = pos_y[i] - pos_y[j];
rij_z = pos_z[i] - pos_z[j];
rij_x = rij_x - Convert.ToInt32(rij_x / L_x) * L_x;
rij_y = rij_y - Convert.ToInt32(rij_y / L_y) * L_y;
rij_z = rij_z - Convert.ToInt32(rij_z / L_z) * L_z;
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rij2 = rij_x * rij_x + rij_y * rij_y + rij_z * rij_z;
if (rij2 < rng)
{
Advance[j] = 1;
}
else
{
Advance[j] = 0;
}
}
Marker1[i] = L;
for (int j = i + 1; j < N; j++)
{
List[L] = j;
L = L + Advance[j];
}
Marker2[i] = L - 1;
}
list_size = L - 1;
for (int i = 0; i < N; i++)
{
disp_list_x[i] = 0;
disp_list_y[i] = 0;
disp_list_z[i] = 0;
}
}
public void load_move_test(float skin)
{
ds1 = 0; ds2 = 0;
for (int i = 0; i < N; i++)
{
ds = (float)Math.Sqrt(disp_list_x[i] * disp_list_x[i] +
disp_list_y[i] * disp_list_y[i] + disp_list_z[i] * disp_list_z[i]);
if (ds >= ds1)
{
ds2 = ds1;
ds1 = ds;
}
else
if (ds >= ds2)
{
ds2 = ds;
}
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}
move_test = (ds1 + ds2 > skin);
}
Ïðîöåäóðà update_list îáíîâëßåò ñïèñîê ÷àñòèö List, ðàñïîëîæåí-
íûõ âíóòðè âîîáðàæàåìîé ñôåðè÷åñêîé îáëàñòè ñ ðàäèóñîì rcut +
∆rs (r_cut + dr_s). Îáíîâëåíèå îñóùåñòâëßåòñß àâòîìàòè÷åñêè ïðè
move_test = true ïîñëå âûïîëíåíèß ïðîâåðêè ñ ïîìîùüþ ïðîöåäó-
ðû load_move_test.
Ãëàâà 2. Ïîòåíöèàëû
âçàèìîäåéñòâèß
2.1 Âèäû ïîòåíöèàëîâ
Ñ ïîçèöèé ñòàòèñòè÷åñêîé ôèçèêè ñâîéñòâà êîíêðåòíîãî ìàòåðèàëà
(âåùåñòâà) îïðåäåëßþòñß íåïîñðåäñòâåííî ïîòåíöèàëîì ìåæ÷àñòè÷-
íîãî âçàèìîäåéñòâèß. Ýòî ìîæåò áûòü íåêîòîðàß îáùàß äëß âñåõ
ìîëåêóë, ôîðìèðóþùèõ ñèñòåìó, ìîäåëü âçàèìîäåéñòâèß, èëè æå
íàáîð ðàçëè÷íûõ ìîäåëåé, âîñïðîèçâîäßùèõ âçàèìîäåéñòâèß ìîëå-
êóë, àòîìîâ, èîíîâ ðàçëè÷íîãî ñîðòà. Ìîäåëüíûé ïîòåíöèàë äîëæåí
êàê ìîæíî êîððåêòíåå õàðàêòåðèçîâàòü ôèçè÷åñêóþ (õèìè÷åñêóþ)
ïðèðîäó ìåæ÷àñòè÷íîãî âçàèìîäåéñòâèß â âåùåñòâå è, òåì ñàìûì,
âåðíî îòîáðàæàòü ñâîéñòâà ðàññìàòðèâàåìîé ñèñòåìû. Ïðè ìîäå-
ëèðîâàíèè êëàññè÷åñêîé ìîëåêóëßðíîé äèíàìèêè ïîòåíöèàë ìåæ-
÷àñòè÷íîãî âçàèìîäåéñòâèß, êàê ïðàâèëî, çàäàåòñß â ãîòîâîì âèäå.
Â êà÷åñòâå îñíîâàíèß äëß âûáîðà êîíêðåòíîé ìîäåëè ïîòåíöèàëà
ìîãóò ñëóæèòü ñîîáðàæåíèß î íàëè÷èå â ìíîãî÷àñòè÷íîé ñèñòåìå
êàêîãî-òî êîíêðåòíîãî òèïà ìåæ÷àñòè÷íîãî âçàèìîäåéñòâèß: íàïðè-
ìåð, äèïîëü-äèïîëüíîãî, èîí-èîííîãî, êîâàëåíòíîãî è ò. ä. Ñ äðóãîé
ñòîðîíû, ìîäåëüíûé ïîòåíöèàë äëß êàêîé-òî êîíêðåòíîé ñèñòåìû
ìîæåò ïðåäñòàâëßòü ñîáîé ðåçóëüòàò êâàíòîâî-ìåõàíè÷åñêèõ ðàñ-
÷åòîâ; ïðåäâàðèòåëüíûõ âû÷èñëåíèé, ñâßçàííûõ ñ òàê íàçûâàåìûì
ïåðâîïðèíöèïíûì (ab-initio) ìîäåëèðîâàíèåì. Äàëåå, ìîäåëüíûå ïî-
òåíöèàëû ìîãóò òàêæå êîíñòðóèðîâàòüñß ÷åðåç ðåøåíèå îáðàòíîé
çàäà÷è  ÷åðåç ðàññìîòðåíèå ðàçëè÷íûõ ñòðóêòóðíûõ õàðàêòåðè-
ñòèê, ïðåäñòàâëåííûõ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè, íàïðèìåð, ïî
ðåíòãåíîâñêîé è/èëè êîíêðåòíîé äèôðàêöèè. Òàêîé ïîäõîä ðåàëèçó-
åòñß, íàïðèìåð, â ìåòîäå ðåâåðñèâíîãî Ìîíòå-Êàðëî ìîäåëèðîâàíèß
[2, 4].
Èçîòðîïíûì (èëè ñôåðè÷åñêèì) íàçûâàåòñß ïîòåíöèàë, â êîòî-
ðîì âçàèìîäåéñòâèå ìåæäó ÷àñòèöàìè îïðåäåëßåòñß ëèøü èõ âçàèì-
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íûì óäàëåíèåì. Â ýòîì ñëó÷àå ïîòåíöèàë çàâèñèò ëèøü îò ðàññòîß-
íèß ìåæäó ÷àñòèöàìè. Â êà÷åñòâå ïðèìåðîâ ñôåðè÷åñêèõ ïîòåíöèà-
ëîâ ìîæíî ïðèâåñòè ïîòåíöèàë òâåðäûõ ñôåð, ïîòåíöèàë Ëåííàðä-
Äæîíñà, ïîòåíöèàë Þêàâû è äðóãèå. Â àíèçîòðîïíûõ ïîòåíöèàëàõ
êðîìå çàâèñèìîñòè îò ðàññòîßíèß ïðèñóòñòâóåò òàêæå çàâèñèìîñòü
îò íàïðàâëåíèß. Ïðèìåðû àíèçîòðîïíûõ ïîòåíöèàëîâ  ïîòåíöèàë
Ñòèëëèíæåðà-Âåáåðà è ïîòåíöèàë Òåðñîôà.
Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî êîíñòðóèðîâàíèå ïîòåíöèàëîâ ìåæ÷àñòè÷-
íîãî âçàèìîäåéñòâèß ïðèìåíèòåëüíî ê êàêîìó-ëèáî êîíêðåòíîìó ìà-
òåðèàëó (âåùåñòâó) ïðåäñòàâëßåò ñîáîé îòäåëüíóþ, êðàéíå âàæíóþ
çàäà÷ó, ðåøåíèåì êîòîðîé çàíèìàþòñß ìíîãèå ñîâðåìåííûå íàó÷íî-
èññëåäîâàòåëüñêèå ãðóïïû. Ïðèìå÷àòåëüíûì ßâëßåòñß òî, ÷òî ðåøå-
íèå ýòîé çàäà÷è ñîîòíîñèòñß íåïîñðåäñòâåííî ñ äðóãîé àêòóàëüíîé
çàäà÷åé  ñîçäàíèåì íîâûõ ïåðñïåêòèâíûõ ìàòåðèàëîâ.
Â íàñòîßùåå âðåìß ñóùåñòâóåò áîëüøîå êîëè÷åñòâî ïîòåíöèàëîâ,
êîòîðûå ïîçâîëßþò ðàññ÷èòàòü ýíåðãèþ è ñèëó âçàèìîäåéñòâèß ÷à-
ñòèö ñàìûõ ðàçíîîáðàçíûõ ñèñòåì: îò ïðîñòûõ àòîìàðíûõ, äî ñëîæ-
íûõ ìîëåêóëßðíûõ. Â ñëó÷àå êëàññè÷åñêèõ îäíîàòîìíûõ ñèñòåì,
âçàèìîäåéñòâèå ÷àñòèö îïèñûâàåòñß ÷åðåç ïîòåíöèàëû, îáùèé âèä
êîòîðûõ ìîæíî ïðåäñòàâèòü êàê
U =
∑
i
u(ri) +
∑
i,j
u(ri, rj) +
∑
i,j,k
u(rij, rik, θijk) + ..., (51)
ãäå ïîä rij ïîäðàçóìåâàåòñß ðàññòîßíèå ìåæäó öåíòðàìè ÷àñòèö.
Òàê, íàïðèìåð, ìîäåëüíûé ïîòåíöèàë Ìîðçå [13]
U(rij) = D {exp [−2α(rij − rcut)]− 2 exp [−α(rij − rcut)]} , (52)
èñïîëüçóåòñß äëß ìîäåëèðîâàíèß ñâîéñòâ òàêèõ ìåòàëëîâ, êàê Cu,
Au, Ag, Ni, Pb è ò. ä. Â ñëó÷àå ñèñòåìû, ñîñòîßùåé èç àòîìîâ Au, ïà-
ðàìåòðû ïîòåíöèàëà: D = 0.4826 eV, α = 16.16 íì−1, rcut = 0.3 íì.
Äëß ìîäåëèðîâàíèß ìåòàëëè÷åñêèõ ñèñòåì, òàêèõ êàê Al, Cu, èñ-
ïîëüçóåòñß ìîäåëü ¾ïîãðóæåííîãî àòîìà¿ (Embedded Atom Method
potential) [14]:
U(rij) =
1
2
N−1∑
i=1
N∑
j 6=i
φij +
N∑
i=1
F (ρi), (53)
ãäå
ρi =
N∑
j 6=i
fj(rij), φij = Aij exp(−rij/Bij), (54)
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fi(rij) = ci exp[−bi(rij − di)], F (ρi) = −ρ1/2i . (55)
Çäåñü U(rij)  åñòü ïîòåíöèàë ïàðíîãî âçàèìîäåéñòâèß àòîìîâ, F (ρi)
 ìíîãî÷àñòè÷íàß ôóíêöèß, ρi  ýëåêòðîííàß ïëîòíîñòü âáëèçè i-ãî
àòîìà, çíà÷åíèß ïàðàìåòðîâ bi, di è ci çàäàþòñß â çàâèñèìîñòè îò
òèïà ñèñòåìû [14].
Ïîòåíöèàë íåïðåìåííî ó÷èòûâàåò ðàçìåð àòîìîâ/ìîëåêóë è ýíåð-
ãèè ñâßçè ìåæäó íèìè. Êðîìå ýòîãî, â ñëîæíûõ ìîëåêóëßðíûõ ñè-
ñòåìàõ íåîáõîäèìî ó÷èòûâàòü âçàèìíîå ðàñïîëîæåíèå ìîëåêóë äðóã
îòíîñèòåëüíî äðóãà. Â ýòîì ñëó÷àå èñïîëüçóåòñß ïîòåíöèàë âèäà
[2, 4]
U = Ubond + Uangle + Utors + Upair + Ucharge, (56)
ãäå âêëàä
Ubond =
∑
i,j
κr(rij − r0ij)2 (57)
õàðàêòåðèçóåò ýíåðãèþ ìåæìîëåêóëßðíûõ ñâßçåé íåêîòîðîãî ðàâíî-
âåñíîãî ðàäèóñà äåéñòâèß r0ij, ãäå κr  íåêîòîðàß ïîñòîßííàß, rij 
åñòü ðàññòîßíèå ìåæäó ìîëåêóëàìè i è j. Âêëàä
Uangle =
∑
i,j,k
κθ(θijk − θ0ijk)2 (58)
õàðàêòåðèçóåò âçàèìíóþ îðèåíòàöèþ ìîëåêóë îòíîñèòåëüíî íåêîòî-
ðîãî ðàâíîâåñíîãî óãëà θ0ijk, ãäå κθ  ïîñòîßííàß âåëè÷èíà, θijk 
åñòü óãîë ìåæäó äâóìß âîîáðàæàåìûìè ïðßìûìè, ñîåäèíßþùèìè
öåíòðû ìîëåêóë i, j è k. Âêëàä âèäà
Utors =
∑
i,j
κϕ[1 + cos(ϕij)] (59)
îïðåäåëßåò ýíåðãèþ êðó÷åíèß ìîëåêóë. Çäåñü êîýôôèöèåíò κϕ îïðå-
äåëßåòñß òèïîì ñèñòåìû, ϕij  åñòü òîðñèîííûé óãîë ìåæäó ìîëåêó-
ëàìè i è j. Ýíåðãèß ïàðíîãî âçàèìîäåéñòâèß îïðåäåëßåòñß ïîòåíöèà-
ëîì Ëåííàðä-Äæîíñà [4, 15, 16]. Â ðåçóëüòàòå ïîëíàß ïîòåíöèàëüíàß
ýíåðãèß N -÷àñòè÷íîé ñèñòåìû:
Upair =
N−1∑
i=1
N∑
j>i
{
4
[(
σ
rij
)12
−
(
σ
rij
)6]}
. (60)
Ýíåðãèß ñèñòåìû N ÷àñòèö-çàðßäîâ åñòü
Ucharge =
N−1∑
i=1
N∑
j>i
{
qiqj
4pi0rij
}
, (61)
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ãäå qi è qj  åñòü çàðßäû i-ãî è j-ãî àòîìîâ, 0  ýëåêòðè÷åñêàß ïî-
ñòîßííàß (0 ' 8.85 · 10−12 Ô/ì).
Äëß ìîäåëèðîâàíèß ñâîéñòâ èîííûõ ñèñòåì èñïîëüçóþòñß ïàðíûå
ïîòåíöèàëû, ãäå ó÷èòûâàåòñß êóëîíîâñêîå âçàèìîäåéñòâèå, íàïðè-
ìåð, ïîòåíöèàë ñëåäóþùåãî âèäà [2]
U(rij) =
N∑
i,j
[
D1
r6ij
− D2
r8ij
+D3
qiqj
rij
]
, (62)
ãäå ïàðàìåòðûD1,D2 èD3 çàäàþòñß â çàâèñèìîñòè îò òèïà ñèñòåìû.
Â ìåòîäå ìîäåëèðîâàíèß ìîëåêóëßðíîé äèíàìèêè â çàâèñèìîñòè
îò ñèñòåìû è ðåøàåìîé çàäà÷è ìîãóò èñïîëüçîâàòüñß ðàçëè÷íûå ñïî-
ñîáû ïðåäñòàâëåíèß åäèíèö èçìåðåíèß ôèçè÷åñêèõ âåëè÷èí (ñì. òàá-
ëèöó 1) [1, 2, 4].
Òàáëèöà 1: Åäèíèöû èçìåðåíèß íåêîòîðûõ ôèçè÷åñêèõ âåëè÷èí, èñïîëüçóåìûõ
â ìåòîäå ìîäåëèðîâàíèß ÌÄ: (ÑÈ)  ìåæäóíàðîäíàß ñèñòåìà åäèíèö, (LJ) 
áåçðàçìåðíûå ëåííàðä-äæîíñîâñêèå åäèíèöû èçìåðåíèß ôèçè÷åñêèõ âåëè÷èí.
Çäåñü m  ìàññà ÷àñòèöû, σ  ðàññòîßíèå, íà êîòîðîì ýíåðãèß âçàèìîäåéñòâèß
ñòàíîâèòñß ðàâíîé íóëþ (ýôôåêòèâíûé ðàçìåð ÷àñòèöû),   ãëóáèíà ïîòåíöè-
àëüíîé ßìû, kB ' 1.38 · 10−23Äæ/Ê  ïîñòîßííàß Áîëüöìàíà.
Ôèçè÷åñêèå âåëè÷èíû ÑÈ LJ
ìàññà êã m
ðàññòîßíèå ì σ
âðåìß ñ τ = σ
√
(m/)
ýíåðãèß êã·ì2/ñ2 
ñêîðîñòü ì/c σ/τ
ñèëà êã·ì/ñ2 /σ
òåìïåðàòóðà Ê /kB
äàâëåíèå êã·/(ì·ñ2) /σ3
ïëîòíîñòü êã/ì3 m/σ3
2.2 Ìîäåëè òâåðäûõ è ìßãêèõ ñôåð
Ïîòåíöèàëû âçàèìîäåéñòâèß ßâëßþòñß ôóíêöèßìè ðàññòîßíèß ìåæ-
äó àòîìàìè, ìîëåêóëàìè èëè èîíàìè. Õàðàêòåð ìåæ÷àñòè÷íîãî âçà-
èìîäåéñòâèß â ÌÄ-ìîäåëèðîâàíèè çàäàåòñß ÷åðåç ðàçëè÷íûå ìîäå-
ëè. Ê ïðîñòåéøèì ìîäåëßì ìîæíî îòíåñòè ìîäåëè òâåðäûõ è ìßãêèõ
ñôåð [17]. Â ìîäåëè òâåðäûõ ñôåð ñòîëêíîâåíèå àòîìîâ ßâëßåòñß àá-
ñîëþòíî óïðóãèì. Çäåñü ïðåäïîëàãàåòñß, ÷òî ìåæäó ÷àñòèöàìè íåò
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íè ïðèòßæåíèß, íè îòòàëêèâàíèß, à ñîóäàðåíèå ÷àñòèö ßâëßåòñß àá-
ñîëþòíî óïðóãèì [4, 19].
U(rij) =
{
∞ rij ≤ σ
0 rij > σ
. (63)
Òàêîé âèä âçàèìîäåéñòâèß ïðåèìóùåñòâåííî èñïîëüçóåòñß â ôèçè÷å-
ñêîé êèíåòèêå íåéòðàëüíûõ ãàçîâ, ãäå ðàññåßíèå ÷àñòèö ïðîèñõîäèò
çà ñ÷åò îòòàëêèâàòåëüíîé ÷àñòè ïîòåíöèàëà âçàèìîäåéñòâèß (ñì. ðè-
ñóíîê 6à).
(a) (б)
Ðèñ. 6: (à)  ïîòåíöèàë âçàèìîäåéñòâèß â ìîäåëè òâåðäûõ ñôåð, îïðåäåëßåìûé âûðàæåíèåì
(63) ïðè σ = 1; (á)  ïîòåíöèàë âçàèìîäåéñòâèß â ìîäåëè ìßãêèõ ñôåð, îïðåäåëßåìûé ÷åðåç
âûðàæåíèå (64) ïðè n = 2,  = 1 è σ = 1.
Ïîòåíöèàë ìßãêèõ ñôåð õàðàêòåðèçóåòñß ñòåïåííîé çàâèñèìîñòüþ
ýíåðãèè âçàèìîäåéñòâèß ÷àñòèö îò ðàññòîßíèß ìåæäó íèìè:
U(rij) =
{
(σ/rij)
n rij ≤ σ, ãäå n > 0
0 rij > σ
. (64)
Î÷åâèäíî, ÷òî â ñëó÷àå áîëüøèõ çíà÷åíèé n ïîòåíöèàë (64) ïðèáëè-
æàåòñß ê ìîäåëè òâåðäûõ ñôåð (63) (ñì. ðèñóíîê 6á).
2.3 Ïàðíûå ïîòåíöèàëû Ëåííàðä-Äæîíñà è Äæó-
ãóòîâà
Ïîòåíöèàë Ëåííàðä-Äæîíñà (LJ)  ìîäåëü ïàðíîãî âçàèìîäåé-
ñòâèß ÷àñòèö, ïðåäëîæåííàß â 1924 ãîäó Ä. Ý. Ëåííàðä-Äæîíñîì
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[15, 16], êîòîðàß äîñòàòî÷íî òî÷íî âîñïðîèçâîäèò âçàèìîäåéñòâèå
àòîìîâ â òàêèõ ñèñòåìàõ êàê èíåðòíûå ãàçû (Ar, Kr, Xe è ò. ä.).
Ïîòåíöèàë Ëåííàðä-Äæîíñà çàïèñûâàåòñß ñëåäóþùèì îáðàçîì
U(rij) = 4
[(
σ
rij
)12
−
(
σ
rij
)6]
− U(rcut), r ≤ rcut, (65)
ãäå rij åñòü ðàññòîßíèå ìåæäó ÷àñòèöàìè i è j. Â îáîáùåííîì âèäå
(n-m Lennard-Jones potential) ìîæíî çàïèñàòü
U(rij) = 
(
n
n−m
)( n
m
)( mn−m) [( σ
rij
)n
−
(
σ
rij
)m]
− U(rcut), (66)
ãäå n > m (â ñëó÷àå ïîòåíöèàëà LJ èìååì n = 12 è m = 6) [20]. Òà-
êèì îáðàçîì, ïîòåíöèàë LJ èìååò ìèíèìóì â òî÷êå rmin = σ
6
√
2 (ñì.
ðèñóíîê 7). Íà ðàññòîßíèè rij ' 2.5σ ýíåðãèß âçàèìîäåéñòâèß ñî-
ñòàâëßåò ìàëîå çíà÷åíèå, ðàâíîå ≈ −0.063. Ïîýòîìó LJ-ïîòåíöèàë
êàê ïðàâèëî ¾îáðåçàåòñß¿ íà ðàññòîßíèè rcut > 2.5σ è ñäâèãàåòñß
íà âåëè÷èíó −U(rcut). Ïàðàìåòðû  è σ ïîòåíöèàëà îïðåäåëßþòñß
òèïîì ñèñòåìû. Íàïðèìåð, â òàáëèöå 2 ïðèâåäåíû çíà÷åíèß âåëè÷èí
 è σ äëß íåêîòîðûõ èíåðòíûõ ãàçîâ.
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Ðèñ. 7: Ïîòåíöèàë ìåæ÷àñòè÷íîãî âçàèìîäåéñòâèß Ëåííàðä-Äæîíñà: (à)  âèä ïîòåíöèàëà;
(á)  ñèëà ìåæ÷àñòè÷íîãî âçàèìîäåéñòâèß, îïðåäåëßåìàß ÷åðåç ãðàäèåíò îò ïîòåíöèàëà.
Â òàáëèöå 3 ïðèâîäèòñß ñîîòâåòñòâèå ìåæäó áåçðàçìåðíûìè ëåí-
íàðä-äæîíñîâñêèìè åäèíèöàìè è ñ åäèíèöàìè èçìåðåíèß ôèçè÷å-
ñêèõ âåëè÷èí â ñèñòåìå ÑÈ äëß ñëó÷àß àðãîíà.
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Òàáëèöà 2: Ïàðàìåòðû ïîòåíöèàëà Ëåííàðä-Äæîíñà äëß ãåëèß, íåîíà, àðãîíà
è êðèïòîíà.
Ñèñòåìà /kB, K σ, íì
He  ãåëèé 10.2 0.228
Ne  íåîí 47.0 0.272
Ar  àðãîí 119.8 0.341
Kr  êðèïòîí 164.0 0.382
Òàáëèöà 3: Ñîîòâåòñòâèå ìåæäó áåçðàçìåðíûìè ëåííàðä-äæîíñîâñêèìè åäè-
íèöàìè è ðåàëüíûìè ôèçè÷åñêèìè åäèíèöàìè â ñëó÷àå ìîäåëè, îïèñûâàþùåé
æèäêèé àðãîí, ãäå σ = 0.341 íì è  = 119.8K · kB.
Ôèçè÷åñêèå âåëè÷èíû LJ ÑÈ
ìàññà m 6.69 · 10−26 êã
ðàññòîßíèå σ 3.4 · 10−10 ì
âðåìß τ = σ
√
m/ 2.17 · 10−12 ñ
ýíåðãèß  1.65 · 10−21 êã·ì2/ñ2 (Äæ)
ñêîðîñòü σ/τ 1.57 · 102 ì/ñ
ñèëà /σ 4.85 · 10−12 êã·ì/ñ2 (Í)
òåìïåðàòóðà /kB 119.8Ê
äàâëåíèå /σ3 4.2 · 107 êã/(ì·ñ2) (Ïà)
Â ñëó÷àå äâóõêîìïîíåíòíûõ ñèñòåì, ñîñòîßùèõ èç ñôåðè÷åñêè
ñèììåòðè÷íûõ ÷àñòèö α- è β-òèïîâ, LJ-ïîòåíöèàë ïðèíèìàåò âèä
[21, 22, 23, 24, 25]
Uαβ(rij) = 4αβ
[(
σαβ
rij
)12
−
(
σαβ
rij
)6]
− Uαβ(rcut). (67)
Ïàðàìåòðû αβ è σαβ õàðàêòåðèçóþò ïåðåêðåñòíîå âçàèìîäåéñòâèå
ìåæäó êîìïîíåíòàìè è îïðåäåëßþòñß íà îñíîâå òàê íàçûâàåìûõ
ïðàâèë ñìåøèâàíèß. Â êà÷åñòâå ïðèìåðà ïðèâåäåì ïîëóýìïèðè÷å-
ñêèå êîìáèíàöèîííûå ïðàâèëà ñìåøèâàíèß Ëîðåíöà-Áåðòëî [21, 26]:
εαβ =
√
εααεββ, (68)
σαβ =
σαα + σββ
2
. (69)
Ïðàâèëà ñìåøèâàíèß, çàäàâàåìûå âûðàæåíèßìè (68) è (69), èñïîëü-
çóþòñß â ñëó÷àå òàêèõ äâóõêîìïîíåíòíûõ ñèñòåì, êàê ñìåñè èíåðò-
íûõ ãàçîâ Ar, Kr, Xe ñ ðàçëè÷íûìè óãëåðîä- è âîäîðîäñîäåðæàùèìè
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ñîåäèíåíèßìè. Äëß òàê íàçûâàåìîé ñèñòåìû Âàíñòðåìà (Wanstrem)
ïîòåíöèàë âçàèìîäåéñòâèß ÷àñòèö èìååò âèä âûðàæåíèß (67) ïðè
α = 50% è β = 50% [23], ãäå çíà÷åíèß ïàðàìåòðîâ σαβ è αβ îïðå-
äåëßþòñß ÷åðåç ïðàâèëà ñìåøèâàíèß (68) è (69). Â ñëó÷àå áèíàðíîé
ñèñòåìû Êîáà-Àíäåðñåíà ïîòåíöèàë ìåæ÷àñòè÷íîãî âçàèìîäåéñòâèß
òàêæå èìååò âèä (67), ãäå α = 80% è β = 20%. Â ýòîé ìîäåëè
èñïîëüçóþòñß íåïîëíûå ïðàâèëà ñìåøèâàíèß Ëîðåíöà-Áåðòëî (ñì.
òàáëèöó 4 è ðèñóíîê 8). Ìîäåëü Êîáà-Àíäåðñåíà áûëà ïðåäëîæåíà â
1995 ãîäó äëß èññëåäîâàíèß ñâîéñòâ òàêèõ ñìåñåé ãàçîâ, êàê, Ar-CH4,
Xe-CF4, CO-C2H6 [22]. Ñèñòåìû Êîá-Àíäåðñåíà è Âàíñòðåìà õîðî-
øî àìîðôèçóþòñß, ÷òî ïîçâîëßåò èõ èñïîëüçîâàòü äëß èññëåäîâàíèß
ïðîöåññîâ âèòðèôèêàöèè.
Òàáëèöà 4: Ïàðàìåòðû ïîòåíöèàëà Ëåííàðä-Äæîíñà äëß äâóõêîìïîíåíòíûõ ñè-
ñòåì Âàíñòðåìà (W) è Êîá-Àíäåðñåíà (KA).
Ñèñòåìà σαα σββ σαβ αα ββ αβ
W 1.0σ 0.8σ 0.9σ 1.0 1.0 1.0
KA 1.0σ 0.88σ 0.8σ 1.0 0.5 1.5
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Ðèñ. 8: Âèä ïîòåíöèàëà Ëåííàðä-Äæîíñà äëß äâóõêîìïîíåíòíîé ñèñòåìû Êîáà-Àíäåðñåíà.
Îòäåëüíûå êðèâûå îáîçíà÷àþò çàâèñèìîñòü ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè îò ðàññòîßíèß ïðè ïåðå-
êðåñòíûõ âçàèìîäåéñòâèßõ ìåæäó ÷àñòèöàìè α è β-òèïà.
Ïîòåíöèàë Äæóãóòîâà (Dz) áûë ïðåäëîæåí â 90-å ãîäû XX
âåêà äëß ìîäåëèðîâàíèß ñâîéñòâ ìåòàëëè÷åñêèõ ðàñïëàâîâ (ñâèíöà
46 2.4 Òðåõ÷àñòè÷íûé ïîòåíöèàë Ñòèëëèíæåðà-Âåáåðà
Pb, V3Ni2, V15Ni10Si) [25, 27, 28, 29].
Ïîòåíöèàë Äæóãóòîâà ßâëßåòñß ïàðíûì è ïðåäñòàâëßåò ñîáîé
êîìáèíàöèþ äâóõ âêëàäîâ:
U(rij) = Φ1(rij) + Φ2(rij), (70)
ãäå
Φ1(rij) = A
[(rij
σ
)−m
−B
]
exp
(
σc
rij − σa
)
Θ (a− rij/σ) , (71)
Φ2(rij) = B exp
(
σd
rij − σb
)
Θ (b− rij/σ) . (72)
×èñëåííûå çíà÷åíèß ïàðàìåòðîâ Dz-ïîòåíöèàëà ïðåäñòàâëåíû â òàá-
ëèöå 5. Âåëè÷èíà Φ1 õàðàêòåðèçóåò ýíåðãèþ îòòàëêèâàíèß íà ìàëûõ
ðàññòîßíèßõ ñ õàðàêòåðíîé ïîòåíöèàëüíîé ßìîé ïðè rij ' 1.13σ è
U(rij) = −0.581 . Âêëàä Φ2 îïðåäåëßåò ýíåðãèþ âçàèìîäåéñòâèß
âáëèçè ïåðâîé êîîðäèíàöèîííîé ñôåðû ñ ìàêñèìóìîì ïîòåíöèàëü-
íîé ýíåðãèè íà ðàññòîßíèè rij ' 1.63σ, âûñîòà êîòîðîãî ñîñòàâëßåò
U(rij) ' 0.46 . Âèä ïîòåíöèàëà Äæóãóòîâà ïðåäñòàâëåí íà ðèñóíêå
9.
Òàáëèöà 5: ×èñëåííûå çíà÷åíèß ïàðàìåòðîâ Dz-ïîòåíöèàëà, êîòîðûå çàäàþò
âèä ïîòåíöèàëà è ßâëßþòñß åäèíûìè äëß ðàçëè÷íûõ ñèñòåì.
A B a b c d m
Dz 5.82 1.28 1.87 1.94 1.1 0.27 16
2.4 Òðåõ÷àñòè÷íûé ïîòåíöèàë Ñòèëëèíæåðà-Âå-
áåðà
Òðåõ÷àñòè÷íûé ïîòåíöèàë Ñòèëëèíæåðà-Âåáåðà (SW) ïðåä-
ëîæåí â 1985 ãîäó äëß èçó÷åíèß ñâîéñòâ ïîëóïðîâîäíèêîâîãî êðåì-
íèß, à òàêæå äëß ÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâàíèß ïðîöåññîâ îáðàçîâàíèß
òåòðàýäðè÷åñêèõ ñòðóêòóð â êîíäåíñèðîâàííûõ ñðåäàõ [30]. Ñóùå-
ñòâóåò ìíîæåñòâî ìîäèôèêàöèé SW-ïîòåíöèàëà ïðèìåíèòåëüíî ê
ãåðìàíèþ (Ge), æåëåçó (Fe), íèêåëþ (Ni), ñîåäèíåíèßì Si-O-Cl è Si-
O-F, à òàêæå äëß âîäû [30, 31, 32].
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Ðèñ. 9: (à)  âèä ïîòåíöèàëà Äæóãóòîâà êàê ôóíêöèè îò ðàññòîßíèß ìåæäó ÷àñòèöàìè; (á)
 ñèëà ìåæ÷àñòè÷íîãî âçàèìîäåéñòâèß, îïðåäåëßåìàß ÷åðåç ãðàäèåíò îò ïîòåíöèàëà Äæóãó-
òîâà.
Ïîòåíöèàë Ñòèëëèíæåðà-Âåáåðà ñîñòîèò èç ñóììû äâóõ âêëàäîâ
 ïàðíîãî φ2 è òðåõ÷àñòè÷íîãî φ3:
U =
∑
i,j
φ2(rij) +
∑
i,j,k
φ3(rij, rik, θijk), (73)
ãäå θijk îïðåäåëßåò óãîë ìåæäó ÷àñòèöàìè i, j è k (ñì. ðèñóíîê 10).
Âûðàæåíèå äëß ïàðíîãî âêëàäà èìååò âèä
φ2(rij) = A
[
B
(
σ
rij
)p
−
(
σ
rij
)q]
exp
(
σ
rij − rcut
)
. (74)
Òðåõ÷àñòè÷íûé âêëàä èìååò âèä
φ3(rij, rik, θijk) =
= λ [cos θijk − cos θ0ijk]2 exp
(
γσ
rij − rcut
)
exp
(
γσ
rik − rcut
)
. (75)
Ïàðàìåòðû A, B, p, q, λ, γ, θ0ijk çàäàþòñß òàêèì îáðàçîì, ÷òîáû
ïîòåíöèàë ìîã âîñïðîèçâîäèòü ñòðóêòóðíûå è äèíàìè÷åñêèå ñâîé-
ñòâà èññëåäóåìîé ñèñòåìû ìàêñèìàëüíî ïðèáëèæåííî ê ðåàëüíûì.
Íàëè÷èå óãëîâîé çàâèñèìîñòè â âûðàæåíèè (75) ïîçâîëßåò âîñïðîèç-
âîäèòü òåòðàýäðè÷åñêóþ ñòðóêòóðó. Â êà÷åñòâå ïðèìåðà â òàáëèöå 6
ïðåäñòàâëåíû ÷èñëåííûå çíà÷åíèß ïàðàìåòðîâ SW-ïîòåíöèàëà äëß
Si, Ge è âîäû [30, 31, 32].
Ïîòåíöèàë SW ßâëßåòñß êîðîòêîäåéñòâóþùèì, ñ ðàäèóñîì äåé-
ñòâèß rcut = 1.8σ. Ïîòåíöèàë Ñòèëëèíæåðà-Âåáåðà òðåáóåò çíà÷è-
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Ðèñ. 10: Ñõåìàòè÷íûé ðèñóíîê ðàñïîëîæåíèß òðåõ ÷àñòèö, ãäå îáîçíà÷åí óãîë θijk ìåæäó
âîîáðàæàåìûìè ïðßìûìè, ñîåäèíßþùèìè öåíòðû ÷àñòèö i, j è k, à òàêæå ðàññòîßíèß rij è
rik ìåæäó ÷àñòèöàìè ij è ik.
Òàáëèöà 6: ×èñëåííûå çíà÷åíèß ïàðàìåòðîâ ïîòåíöèàëà Ñòèëëèíæåðà-Âåáåðà
äëß Si, Ge, à òàêæå äëß mW-ìîäåëè âîäû.
Ïàðàìåòðû Si Ge mW
A ' 7.049 ' 7.049 ' 7.049
B ' 0.602 ' 0.602 ' 0.602
p 4 4 4
q 0 0 0
λ 21 31 23.15
γ 1.2 1.2 1.2
θ0ijk 109.47
◦ 109.47◦ 109.47◦
σ ' 2.095A ' 2.18A ' 2.39A
 ' 2.168ýÂ ' 1.93ýÂ ' 0.268ýÂ
òåëüíûé îáúåì âû÷èñëåíèé, à ñëåäîâàòåëüíî, ãîðàçäî áîëüøå âû-
÷èñëèòåëüíûõ ðåñóðñîâ ïî ñðàâíåíèþ ñ ïàðíûìè ïîòåíöèàëàìè.
Íèæå ïðèâåäåí ïðîãðàììíûé êîä 2.1 ïðîöåäóðû load_forces,
èñïîëüçóåìîé äëß ðàñ÷åòà ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè è óñêîðåíèß ÷à-
ñòèö ñèñòåìû ÷åðåç ïîòåíöèàëû âçàèìîäåéñòâèß Ëåííàðä-Äæîíñà è
Äæóãóòîâà.
Êîä 2.1
public void load_forces()
{
for (int i = 0; i < N; i++)
{
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acc_x[i] = 0; acc_y[i] = 0; acc_z[i] = 0; e_pot[i] = 0;
}
virial = 0;
for (int i = 0; i < N - 1; i++)
{
for (J = 0; J < N; J++)
{
rij_x = pos_x[i] - pos_x[J];
rij_y = pos_y[i] - pos_y[J];
rij_z = pos_z[i] - pos_z[J];
rij_x = rij_x - Convert.ToInt32(rij_x / L_x) * L_x;
rij_y = rij_y - Convert.ToInt32(rij_y / L_y) * L_y;
rij_z = rij_z - Convert.ToInt32(rij_z / L_z) * L_z;
rij2 = rij_x * rij_x + rij_y * rij_y + rij_z * rij_z;
if (rij2 < (r_cut * r_cut))
{
ri = (int)((Math.Pow(rij2, 0.5) - 0.5f) / 0.0001);
dP = table_pot[ri - 1, 0];
e_pot[i] = e_pot[i] + (dP / 2.0f);
e_pot[J] = e_pot[J] + (dP / 2.0f);
dF = table_pot[ri - 1, 1];
virial = virial + dF * rij2;
acc_x[i] = acc_x[i] + dF * rij_x;
acc_y[i] = acc_y[i] + dF * rij_y;
acc_z[i] = acc_z[i] + dF * rij_z;
acc_x[J] = acc_x[J] - dF * rij_x;
acc_y[J] = acc_y[J] - dF * rij_y;
acc_z[J] = acc_z[J] - dF * rij_z;
}
}
}
virial = virial / 3.0f;
potential_energy = 0;
for (int i = 0; i < N; i++) potential_energy += e_pot[i];
}
Ïîòåíöèàëüíàß ýíåðãèß è ñèëà ìåæ÷àñòè÷íîãî âçàèìîäåéñòâèß â
ïðîöåäóðå load_forces èçâëåêàþòñß èç çàðàíåå ðàññ÷èòàííîãî äëß
ñèñòåìû ìàññèâà table_pot äëèíîé table_size. Â ýòîé æå ïðîöåäó-
ðå îïðåäåëßåòñß âèðèàëüíûé âêëàä virial óðàâíåíèß (19), èñïîëü-
çóåìîãî äëß ðàñ÷åòà âíóòðåííåãî äàâëåíèß ñèñòåìû.
Íèæå ïðèâåäåíû ïðîãðàììíûå êîäû 2.2 è 2.3, ïîçâîëßþùèå ðàñ-
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ñ÷èòàòü â òàáëè÷íîì âèäå (table_pot) ýíåðãèþ è ñèëó ÷åðåç ïîòåí-
öèàëû Ëåííàðä-Äæîíñà è Äæóãóòîâà.
Êîä 2.2
public void load_LJ_forces()
{
float sigma = 1.0f, epsilon = 1.0f, displ = 0.0001f;
double rij = 0.5f, energy, force, energy_rcut;
r_cut = 2.5f;
table_size = 25000;
table_pot = new float[table_size, 2];
energy_rcut = 4.0 * epsilon * (Math.Pow((sigma / r_cut), 12) -
Math.Pow((sigma / r_cut), 6));
for (int i = 0; i < table_size; i++)
{
rij = rij + displ;
energy = 4.0 * epsilon * (Math.Pow((sigma / rij), 12) -
Math.Pow((sigma / rij), 6)) - energy_rcut;
force = 24.0 * epsilon * (2.0 * Math.Pow((sigma / rij), 13) -
Math.Pow((sigma / rij), 7)) / sigma;
table_pot[i, 0] = (float)energy;
table_pot[i, 1] = (float)force;
}
}
Êîä 2.3
public void load_Dz_forces()
{
float A = 5.82f, D = 1.28f, a = 1.87f, c = 1.1f, d = 0.27f, m = 16,
sigma = 1.0f, epsilon = 1.0f;
double rij = 0.5f, V1 = 0.0, V2 = 0.0, energy = 0.0, F1 = 0.0, F2 =
0.0, force = 0.0;
float displ = 0.0001f;
r_cut = 1.94f;
table_size = 15000;
table_pot = new float[table_size, 2];
for (int i = 0; i < table_size; i++)
{
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rij = rij + displ;
if (rij / sigma < a)
{
V1 = A * epsilon * (Math.Pow((sigma / rij), m) - D) *
Math.Exp(sigma * c / (rij - sigma * a));
F1 = A * epsilon * (-(m / sigma) * Math.Pow((sigma / rij), (m +
1)) - (Math.Pow((sigma / rij), (m)) - D) * sigma * c * Math.Pow((rij -
sigma * a), (-2.0))) * Math.Exp(sigma * c / (rij - sigma * a));
}
else { V1 = 0.0; }
if (rij / sigma < r_cut)
{
V2 = D * epsilon * Math.Exp(sigma * r_cut / (rij - sigma *
r_cut));
F2 = -epsilon * sigma * d * D * Math.Exp(sigma * r_cut / (rij -
sigma * r_cut)) * Math.Pow((rij - sigma * r_cut), -2.0);
}
else { V2 = 0.0; }
energy = V1 + V2;
force = -1.0 * (F1 + F2);
table_pot[i, 0] = (float)energy;
table_pot[i, 1] = (float)force;
}
}
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ìîäåëèðîâàíèß
3.1 Ñîõðàíåíèå è çàãðóçêà êîíôèãóðàöèè ñèñòå-
ìû
Â ìîäåëèðîâàíèè, êàê ïðàâèëî, òðåáóåòñß ñîõðàíßòü êîíôèãóðàöèè
ñèñòåìû â ðàçëè÷íûå ìîìåíòû âðåìåíè ñ öåëüþ èõ èñïîëüçîâàíèß
â ïîñëåäóþùèõ ðàñ÷åòàõ. Íèæå ïðèâåäåíà ïðîöåäóðà â âèäå ïðî-
ãðàììíîãî êîäà 3.1, êîòîðàß ïîçâîëßåò ñîõðàíßòü òåêóùóþ êîíôè-
ãóðàöèþ ñèñòåìû â ôàéë ñ èìåíåì ¾system_conﬁg.txt¿, ñ óêàçàíèåì
÷èñëà ÷àñòèö, ðàçìåðà ñèñòåìû è âðåìåíè ìîäåëèðîâàíèß. Â ôàéë
òàêæå çàïèñûâàþòñß êîîðäèíàòû è ñêîðîñòè âñåõ ÷àñòèö. Â ïðî-
ãðàììíîì êîäå 3.2 ïðåäñòàâëåíà ïðîöåäóðà ÷òåíèß èç ôàéëà ñ íà-
çâàíèåì ¾system_conﬁg.txt¿ ðàíåå ñîõðàíåííîé êîíôèãóðàöèè ñè-
ñòåìû. Ïðîöåäóðà save_config, êàê ïðàâèëî, çàïóñêàåòñß ïîñëå ïðî-
öåäóðû system_dynamics(2). Ïðîöåäóðà load_save_config çàïóñ-
êàåòñß ïîñëå ïðîöåäóðû èíèöèàëèçàöèè íà÷àëüíûõ óñëîâèé.
Êîä 3.1
public void save_config()
{
// ñîçäàåòñß ôàéë äëß çàïèñè êîíôèãóðàöèè ñèñòåìû
FileStream fss = new FileStream("system_config.txt" , FileMode.Create);
StreamWriter sww = new StreamWriter(fss);
// ñîõðàíßþòñß ïàðàìåòðû ñèñòåìû
sww.WriteLine(L_x.ToString());
sww.WriteLine(L_y.ToString());
sww.WriteLine(L_z.ToString());
sww.WriteLine(N.ToString());
sww.WriteLine(time.ToString());
for (int i = 0; i < N; i++)
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{
// ñîõðàíßþòñß êîîðäèíàòû ÷àñòèö ñèñòåìû
sww.WriteLine(pos_x[i].ToString() + " "+ pos_y[i].ToString() + " "+
pos_z[i].ToString());
// ñîõðàíßþòñß ñêîðîñòè äâèæåíèß ÷àñòèö
sww.WriteLine(vel_x[i].ToString() + " "+ vel_y[i].ToString() + " "+
vel_z[i].ToString());
}
sww.Close(); fss.Close();
}
Êîä 3.2
public void load_save_config()
{
string st, sts;
int idx;
FileStream fss = new FileStream("system_config.txt" , FileMode.Open);
StreamReader str = new StreamReader(fss);
// ñ÷èòûâàþòñß ïàðàìåòðû ñèñòåìû
st = str.ReadLine(); L_x = Convert.ToSingle(st);
st = str.ReadLine(); L_y = Convert.ToSingle(st);
st = str.ReadLine(); L_z = Convert.ToSingle(st);
st = str.ReadLine(); N = Convert.ToInt32(st);
st = str.ReadLine(); time = Convert.ToSingle(st);
pos_x = new float[N];
pos_y = new float[N];
pos_z = new float[N];
vel_x = new float[N];
vel_y = new float[N];
vel_z = new float[N];
acc_x = new float[N];
acc_y = new float[N];
acc_z = new float[N];
for (int i = 0; i < N; i++)
{
// ÷òåíèå êîîðäèíàò ÷àñòèö
sts = str.ReadLine();
idx = sts.IndexOf(" ");
pos_x[i] = Convert.ToSingle(sts.Substring(0, idx));
st = sts.Remove(0, idx + 1); idx = st.IndexOf(" ");
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pos_y[i] = Convert.ToSingle(st.Substring(0, idx));
sts = st.Remove(0, idx + 1);
pos_z[i] = Convert.ToSingle(sts);
// ÷òåíèå ñêîðîñòè äâèæåíèß ÷àñòèö
sts = str.ReadLine();
idx = sts.IndexOf(" ");
vel_x[i] = Convert.ToSingle(sts.Substring(0, idx));
st = sts.Remove(0, idx + 1); idx = st.IndexOf(" ");
vel_y[i] = Convert.ToSingle(st.Substring(0, idx));
sts = st.Remove(0, idx + 1);
vel_z[i] = Convert.ToSingle(sts);
}
str.Close(); fss.Close();
}
Êðîìå êîíôèãóðàöèè ñèñòåìû èíîãäà òðåáóåòñß ñîõðàíßòü ìãíî-
âåííûå çíà÷åíèß õàðàêòåðèñòèê ñèñòåìû: íàïðèìåð, òåêóùóþ òåì-
ïåðàòóðó, âíóòðåííåå äàâëåíèå, êèíåòè÷åñêóþ, ïîòåíöèàëüíóþ è ïîë-
íóþ ýíåðãèè ñèñòåìû. Äëß ýòîãî ìîæíî âîñïîëüçîâàòüñß ïðîãðàìì-
íûì êîäîì 3.3 ïðîöåäóðû save_system_parameters, êîòîðàß, êàê
ïðàâèëî, çàïóñêàåòñß ïîñëå ïðîöåäóðû system_dynamics(2). Ñëå-
äóåò îòìåòèòü, ÷òî óêàçàííàß ïðîöåäóðà save_system_parameters
äîáàâëßåò äàííûå â ðàíåå ñîçäàííûé ôàéë. Ïîýòîìó ïåðåä íîâûìè
ÌÄ-ðàñ÷åòàìè òðåáóåòñß óäàëåíèå ïðåäûäóùèõ ôàéëîâ. Äëß àêòè-
âàöèè âîçìîæíîñòè ÷òåíèß èç ôàéëà è çàïèñè â ôàéë èíôîðìàöèè
íåîáõîäèìî ïîäêëþ÷èòü ïàêåò using System.IO.
Êîä 3.3
public void save_system_parameters()
{
// ñîõðàíåíèå èíôîðìàöèè î òåìïåðàòóðå ñèñòåìû
FileStream fs_T = new FileStream("system_temperature.txt" ,
FileMode.Append);
StreamWriter sw_T = new StreamWriter(fs_T);
st = time.ToString() + " "+ temperature.ToString();
st = st.Replace(,, .);
sw_T.WriteLine(st);
sw_T.Close(); fs_T.Close();
// ñîõðàíåíèå èíôîðìàöèè î âíóòðåííåì äàâëåíèè ñèñòåìû
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FileStream fs_P = new FileStream("system_pressure.txt" ,
FileMode.Append);
StreamWriter sw_P = new StreamWriter(fs_P);
st = time.ToString() + " "+ pressure.ToString();
st = st.Replace(,, .);
sw_P.WriteLine(st);
sw_P.Close(); fs_P.Close();
// ñîõðàíåíèå èíôîðìàöèè î êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè ñèñòåìû
FileStream fs_Ek = new FileStream("system_kinetic_energy.txt" ,
FileMode.Append);
StreamWriter sw_Ek = new StreamWriter(fs_Ek);
st = time.ToString() + " "+ (kinetic_energy * N).ToString();
st = st.Replace(,, .);
sw_Ek.WriteLine(st);
sw_Ek.Close(); fs_Ek.Close();
// ñîõðàíåíèå èíôîðìàöèè î ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè ñèñòåìû
FileStream fs_Ep = new FileStream("system_potential_energy.txt" ,
FileMode.Append);
StreamWriter sw_Ep = new StreamWriter(fs_Ep);
st = time.ToString() + " "+ potential_energy.ToString();
st = st.Replace(,, .);
sw_Ep.WriteLine(st);
sw_Ep.Close(); fs_Ep.Close();
// ñîõðàíåíèå èíôîðìàöèè î ïîëíîé ýíåðãèè ñèñòåìû
FileStream fs_H = new FileStream("system_total_energy.txt" ,
FileMode.Append);
StreamWriter sw_H = new StreamWriter(fs_H);
st = time.ToString() + " "+ H_energy.ToString();
st = st.Replace(,, .);
sw_H.WriteLine(st);
sw_H.Close(); fs_H.Close();
}
3.2 Âèçóàëèçàöèß ðåçóëüòàòîâ
Ïðè îáðàáîòêå è àíàëèçå ðåçóëüòàòîâ êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâà-
íèß ÷àñòî âîçíèêàåò íåîáõîäèìîñòü âèçóàëèçàöèè êîíôèãóðàöèè ñè-
ñòåìû. Ýòî ìîæíî ñäåëàòü ñ ïîìîùüþ ïðîãðàììû VMD (Visual Mo-
lecular Dynamics), ðàçðàáîòàííîé àìåðèêàíñêèì óíèâåðñèòåòîì øòà-
òà Èëëèíîèñ (University of Illinois at Urbana-Champaign) [33]. Äàí-
íàß ïðîãðàììà ïîçâîëßåò âèçóàëèçèðîâàòü è àíàëèçèðîâàòü ôèçè÷å-
56 3.2 Âèçóàëèçàöèß ðåçóëüòàòîâ
ñêèå, õèìè÷åñêèå, áèîëîãè÷åñêèå ñèñòåìû, ìíîãîêîìïîíåíòíûå àòî-
ìàðíûå è ìîëåêóëßðíûå ñèñòåìû, îïðåäåëèòü èõ ñòðóêòóðó è ò. ä.
Ïðîãðàììà VMD îòîáðàæàåò ðåçóëüòàòû êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðî-
âàíèß â âèäå òðåõìåðíîé ãðàôèêè è àíèìàöèé. Â êà÷åñòâå ïðèìåðà
íà ðèñóíêå 11 ïðåäñòàâëåí âíåøíèé èíòåðôåéñ ïðîãðàììû VMD
âåðñèè 1.9.
Ðèñ. 11: Âíåøíèé èíòåðôåéñ ïðîãðàììû VMD 1.9.
Äëß âèçóàëèçàöèè ðåçóëüòàòîâ ÌÄ-ìîäåëèðîâàíèß â ãëàâíîì îêíå
ïðîãðàììû VMD âûáèðàåòñß ïóíêò ¾NewMolecule¿ (ñì. ðèñóíîê 12)
è îòêðûâàåòñß äèàëîãîâîå îêíî, ãäå óêàçûâàåòñß ôàéë ñ èíôîðìà-
öèåé î êîíôèãóðàöèè ìîäåëèðóåìîé ñèñòåìû (ñì. ðèñóíîê 13). Â ìå-
íþ ¾Determine ﬁle type¿ óêàçûâàåòñß òèï çàãðóæàåìîãî ôàéëà. Òèï
ôàéëà ñâßçàí ñ èçâåñòíûìè âû÷èñëèòåëüíûìè è ðàñ÷åòíûìè ïàêå-
òàìè, íàïðèìåð, AMBER (ïðîãðàììíûé ïàêåò äëß ìîäåëèðîâàíèß
áèîìîëåêóë), CHARMM (ïàêåò äëß ìîäåëèðîâàíèß áèîëîãè÷åñêèõ
ñèñòåì: ïðîòåèíîâ, ïåïòèäîâ, ëèïèäîâ è äðóãèõ ìíîãî÷àñòè÷íûõ ñè-
ñòåì), VASP (ïðîãðàììíûé ïàêåò äëß êâàíòîâî-ìåõàíè÷åñêîãî ab-
initio ìîäåëèðîâàíèß), LAMMPS (ïðîãðàììà äëß ìîäåëèðîâàíèß àòî-
ìàðíîé è ìîëåêóëßðíîé äèíàìèêè) è ò. ä.
Â ñëó÷àå, åñëè êîíôèãóðàöèîííûé ôàéë ïîëó÷åí ñ ïîìîùüþ ïà-
êåòà LAMMPS, òî â îòêðûâàþùåìñß ìåíþ ¾Determine ﬁle type¿
íåîáõîäèìî âûáðàòü ïóíêò ¾LAMMPS Trajectory¿ (ñì. ðèñóíîê 14).
Â îáùåì ñëó÷àå, äëß âèçóàëèçàöèè ñ ïîìîùüþ VMD òðåáóåòñß ôàéë,
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Ðèñ. 12: Âûáîð ïóíêòà ¾New Molecule¿ â ãëàâíîì äèàëîãîâîì îêíå ïðîãðàììû VMD 1.9.
Ðèñ. 13: Âèä äèàëîãîâîãî îêíà, ãäå çàäàþòñß äåòàëè çàãðóçêè êîíôèãóðàöèè ñèñòåìû.
ñîäåðæàùèé êîîðäèíàòû âñåõ ÷àñòèö ñèñòåìû.
Ïîñëå çàãðóçêè êîíôèãóðàöèè ìîæíî èçìåíèòü íàñòðîéêè ãðàôè-
÷åñêîãî îòîáðàæåíèß ðåçóëüòàòîâ ÌÄ-ìîäåëèðîâàíèß (ñì. ðèñóíêè
15 è 16). Ðåçóëüòàò âèçóàëèçàöèè ñ ïîìîùüþ ïðîãðàììû VMD, ãäå
÷àñòèöû îòîáðàæàþòñß â âèäå øàðîâ, ïðåäñòàâëåí íà ðèñóíêå 17.
Íèæå ïðèâåäåí ïðîãðàììíûé êîä 3.4, êîòîðûé ìîæíî èñïîëüçî-
âàòü äëß âèçóàëèçàöèè ðåçóëüòàòîâ ÌÄ-ìîäåëèðîâàíèß ñ ïîìîùüþ
ïðîãðàììû VMD, âûáðàâ ïóíêò ¾LAMMPS Trajectory¿. Ýòîò ïðî-
ãðàììíûé êîä èñïîëüçóåòñß âìåñòî ðàíåå ïðèâåäåííîãî êîäà 3.1.
58 3.2 Âèçóàëèçàöèß ðåçóëüòàòîâ
Ðèñ. 14: Âèä âñïëûâàþùåãî ìåíþ, ãäå óêàçûâàåòñß òèï çàãðóæàåìîé êîíôèãóðàöèè ñèñòåìû.
Êîä 3.4
public void load_lammps_trajectory()
{
string stx, sty, stz, st;
float bx, by, bz;
// óêàçûâàåòñß àäðåñ è îòêðûâàåòñß ôàéë äëß çàïèñè
FileStream fs = new FileStream("system_config.txt" , FileMode.Append);
StreamWriter wfs = new StreamWriter(fs);
// çàïèñûâàþòñß ïàðàìåòðû äëß ÷òåíèß ÷åðåç ïðîãðàììó VMD
wfs.WriteLine("ITEM: TIMESTEP");
wfs.WriteLine(step);
wfs.WriteLine("ITEM: NUMBER OF ATOMS");
wfs.WriteLine(N);
wfs.WriteLine("ITEM: BOX BOUNDS pp pp pp");
bx = L_x / 2.0f;
by = L_y / 2.0f;
bz = L_z / 2.0f;
stx=(-bx).ToString() +" "+ bx.ToString(); stx=stx.Replace(,, .);
sty=(-by).ToString() +" "+ by.ToString(); sty=sty.Replace(,, .);
stz=(-bz).ToString() +" "+ bz.ToString(); stz=stz.Replace(,, .);
wfs.WriteLine(stx);
wfs.WriteLine(sty);
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Ðèñ. 15: Èçìåíåíèå ïàðàìåòðîâ îòîáðàæåíèß êîíôèãóðàöèè.
wfs.WriteLine(stz);
// çàïèñûâàþòñß êîîðäèíàòû ÷àñòèö
wfs.WriteLine("ITEM: ATOMS id type x y z");
for (int i = 0; i < N; i++)
{
st = (i + 1).ToString() + " 0 "+ pos_x[i].ToString() + " "+
pos_y[i].ToString() + " "+ pos_z[i].ToString();
st = st.Replace(,, .);
wfs.WriteLine(st);
}
wfs.Close(); fs.Close();
}
Ïðîöåäóðà load_lammps_trajectory âñòðàèâàåòñß ïîñëå ïðîöåäó-
ðû ðàñ÷åòà êîîðäèíàò ÷àñòèö ñèñòåìû. Äëß àêòèâàöèè âîçìîæíî-
ñòè ÷òåíèß èç ôàéëà è çàïèñè â ôàéë äàííûõ ñ ïîìîùüþ ïðîöåäó-
ðû load_lammps_trajectory íåîáõîäèìî ïîäêëþ÷èòü ïàêåò using
System.IO.
3.3 Ïîñòðîåíèå ãðàôèêîâ â ïðîãðàììíîì ïàêåòå
Ìàòëàá
Ïðåäñòàâëåíèå ðåçóëüòàòîâ ÌÄ-ìîäåëèðîâàíèß ãðàôè÷åñêè (ôóíê-
öèè ðàäèàëüíîãî ðàñïðåäåëåíèß ÷àñòèö, âðåìåííûå çàâèñèìîñòè òåð-
ìîäèíàìè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ ñèñòåìû) óäîáíî îñóùåñòâëßòü ñ ïî-
ìîùüþ ïàêåòà ïðèêëàäíûõ ïðîãðàìì Ìàòëàá (MATLAB  ñîêð.
¾Matrix Laboratory¿). Ïàêåò Ìàòëàá ðàçðàáîòàí àìåðèêàíñêîé êîì-
ïàíèåé MathWorks, ñïåöèàëèçèðóþùåéñß íà ñîçäàíèè ïðîãðàììíîãî
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â ïðîãðàììíîì ïàêåòå Ìàòëàá
Ðèñ. 16: Âñïëûâàþùåå îêíî, ãäå ìîæíî íàñòðîèòü ïàðàìåòðû îòîáðàæåíèß êîíôèãóðàöèè.
îáåñïå÷åíèß â îáëàñòè ÷èñëåííûõ âû÷èñëåíèé è êîìïüþòåðíîãî ìî-
äåëèðîâàíèß. Èçíà÷àëüíî ïàêåò Ìàòëàá áûë ïðåäíàçíà÷åí äëß ïðî-
åêòèðîâàíèß ñèñòåì óïðàâëåíèß, à òàêæå äëß ðàáîòû â íàó÷íûõ è
èíæåíåðíûõ îáëàñòßõ. Ìàòëàá èñïîëüçóåò îðèãèíàëüíûé ßçûê ïðî-
ãðàììèðîâàíèß, ÷òî ïîçâîëßåò ïðèìåíßòü ýòîò ïàêåò äëß âûïîëíå-
íèß ñëîæíûõ âû÷èñëèòåëüíûõ îïåðàöèé. Âíåøíèé èíòåðôåéñ ïàêå-
òà Ìàòëàá ïðåäñòàâëåí íà ðèñóíêå 18. Ðàññìîòðåíèå âñåõ âîçìîæ-
íîñòåé ïàêåòà Ìàòëàá íå ßâëßåòñß öåëüþ íàñòîßùåãî ó÷åáíîãî ïî-
ñîáèß, ïîýòîìó îñíîâíîå âíèìàíèå áóäåò óäåëåíî ðàññìîòðåíèþ ìå-
òîäîâ ãðàôè÷åñêîãî ïðåäñòàâëåíèß äàííûõ ìîäåëèðîâàíèß.
Ðàññìîòðèì îäèí èç ñïîñîáîâ, ïîçâîëßþùèõ âûïîëíèòü ÷òåíèå
äàííûõ ìîäåëèðîâàíèß èç òåêñòîâîãî ôàéëà. Äëß òîãî, ÷òîáû íàïè-
ñàòü ñîîòâåòñòâóþùóþ ïðîöåäóðó íåîáõîäèìî îòêðûòü îêíî Blank
M-ﬁle, èñïîëüçóåìûé äëß íàïèñàíèß ïðîãðàìì íà îðèãèíàëüíîì ßçû-
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Ðèñ. 17: Ðåçóëüòàò âèçóàëèçàöèè ñ ïîìîùüþ ïðîãðàììû VMD, ãäå ïîêàçàíà êîíôèãóðàöèß
ñèñòåìû, ñîñòîßùåé èç 1372 ÷àñòèö, èçîáðàæåííûõ â âèäå øàðîâ.
êå Ìàòëàá. Äëß îòêðûòèß ôàéëà Blank M-ﬁle íåîáõîäèìî çàïóñòèòü
ïàêåò Ìàòëàá è íàæàòü êîìáèíàöèþ êëàâèø Ctrl+N. Âíåøíèé âèä
äèàëîãîâîãî îêíà áëàíêà M-ﬁle ïðåäñòàâëåí íà ðèñóíêå 19.
Äëß ñ÷èòûâàíèß äàííûõ èç ôàéëà ìîæíî èñïîëüçîâàòü ôóíêöèþ
dlmread(), êîòîðàß çàäàåòñß â âèäå f = dlmread(adr, frm);, ãäå f
 ìàññèâ äàííûõ, adr  àäðåñ ðàñïîëîæåíèß ôàéëà, îòêóäà ñ÷èòû-
âàþòñß äàííûå, frm  ôîðìàò ÷òåíèß äàííûõ èç ôàéëà. Íàïðèìåð,
ïðåäñòàâèì, ÷òî ôàéë ñ íàçâàíèåì adr = 'MD_data.txt' ñîäåðæèò
ñëåäóþùèå äàííûå (â âèäå äâóõ ñòîëáöîâ):
1 0.543
2 0.678
3 0.798
4 0.991
5 1.245
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Ðèñ. 18: Èíòåðôåéñ ïðîãðàììû Ìàòëàá âåðñèè 7.9.0 (2009). Íà ðèñóíêå èçîáðàæåíî ãëàâíîå
îêíî ïðîãðàììû, ãäå âèäíû ïàíåëè èíñòðóìåíòîâ, êîìàíäíîå îêíî è ðàáî÷åå ïðîñòðàíñòâî.
6 2.581
7 6.252
Äëß ÷òåíèß äàííûõ èç ôàéëà â áëàíêå M-ﬁle íåîáõîäèìî âûïîë-
íèòü ñëåäóþùóþ ïðîöåäóðó:
adr = 'MD_data.txt';
frm = ' ';
f = dlmread(adr, frm);
Â èòîãå âñå äàííûå èç ôàéëà áóäóò çàãðóæåíû â ìàññèâ f:
¿ f
f =
Column 1 Column 2
1.0000 0.5430
2.0000 0.6780
3.0000 0.7980
4.0000 0.9910
5.0000 1.2450
6.0000 2.5810
7.0000 6.2520
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Ðèñ. 19: Âèä äèàëîãîâîãî îêíà Blank M-ﬁle (îòêðûâàåòñß íàæàòèåì êëàâèø Ctrl+N), ãäå
çàäàþòñß àëãîðèòìû, âûïîëíßåìûå ïðîãðàììîé Ìàòëàá.
Äëß ãðàôè÷åñêîãî îòîáðàæåíèß äàííûõ ìàññèâà f ìîæíî âîñ-
ïîëüçîâàòüñß ôóíêöèåé plot():
sty = 'r-';
plot(f(:,1),f(:,2),sty);
Çäåñü ïðè f(:,1) äàííûå ñ÷èòûâàþòñß èç âñåõ ñòðîê ïåðâîãî
ñòîëáöà, ïðè f(:,2)  èç âòîðîãî ñòîëáöà. Âåëè÷èíà sty çàäàåò ïà-
ðàìåòðû ãðàôè÷åñêîãî îòîáðàæåíèß äàííûõ. Âàæíî îòìåòèòü, ÷òî
äëß êîððåêòíîãî ÷òåíèß äàííûõ èç ôàéëà äðîáíûå ÷èñëà äîëæ-
íû áûòü óêàçàíû ÷åðåç òî÷êó, à íå ÷åðåç çàïßòóþ. Äàííûå ðàçíûõ
ñòîëáöîâ îòäåëßþòñß îäíèì ïðîáåëîì. Âèä áëàíêà M-ﬁle, èñïîëü-
çóåìîãî äëß ÷òåíèß äàííûõ èç ôàéëà ¾MD_data.txt¿, è ðåçóëüòàò
ðàáîòû ïðîãðàììû ïðåäñòàâëåíû íà ðèñóíêå 20. Äëß êîìïèëßöèè è
çàïóñêà ïðîãðàììû M-ﬁle íåîáõîäèìî íàæàòü êíîïêó Run.
Ñ ïîìîùüþ ïðåäñòàâëåííîé íà ðèñóíêå 20à ïðîãðàììû ìîæíî
äîñòàòî÷íî áûñòðî âûïîëíèòü îáðàáîòêó è àíàëèç ðåçóëüòàòîâ ìî-
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(а) (б)
Ðèñ. 20: (à)  âèä áëàíêà M-ﬁle ïðîãðàììû Ìàòëàá, èñïîëüçóåìîãî äëß ÷òåíèß äàííûõ èç
ôàéëà; (á)  ðåçóëüòàò êîìïèëßöèè è ðàáîòû ïðîãðàììû M-ﬁle.
äåëèðîâàíèß, â òîì ÷èñëå, ïðè ðåøåíèè çàäà÷, ïðåäñòàâëåííûõ â
íàñòîßùåì ó÷åáíîì ïîñîáèè.
Ãëàâà 4. Ìîäåëèðîâàíèå
ìîëåêóëßðíîé äèíàìèêè òâåðäûõ
òåë è æèäêîñòåé
4.1 Ýòàïû ìîäåëèðîâàíèß
Íàèáîëåå ðàñïðîñòðàíåííûé àëãîðèòì ðåàëèçàöèè ìîäåëèðîâàíèß
ìîëåêóëßðíîé äèíàìèêè ìîæíî ïðåäñòàâèòü â âèäå ñëåäóþùèõ ýòà-
ïîâ [2, 4]:
1. Çàäàþòñß íà÷àëüíàß êîíôèãóðàöèß è ïàðàìåòðû ñèñòåìû (êî-
ëè÷åñòâî ÷àñòèö, ðàçìåðû ìîäåëèðóåìîé ñèñòåìû, êîëè÷åñòâî
âðåìåííûõ øàãîâ, ïîòåíöèàë ìåæ÷àñòè÷íîãî âçàèìîäåéñòâèß è
ò. ä.);
2. Ïðèìåíßþòñß ïîäõîäßùèå ãðàíè÷íûå óñëîâèß;
3. Èíòåãðèðîâàíèå óðàâíåíèé äâèæåíèß íà âðåìåííîì øàãå t +
∆t/2, íàïðèìåð, ÷åðåç ñêîðîñòíîé àëãîðèòì Âåðëå. Îïðåäåëß-
þòñß êîîðäèíàòû è ñêîðîñòè äâèæåíèß ÷àñòèö;
4. Îïðåäåëßþòñß ïîòåíöèàëüíàß ýíåðãèß è ñèëû ìåæ÷àñòè÷íîãî
âçàèìîäåéñòâèß ñ ïîìîùüþ çàäàííîãî ïîòåíöèàëà;
5. Íà îñíîâå òåðìîñòàòà è áàðîñòàòà (â çàâèñèìîñòè îò àíñàìáëß)
êîððåêòèðóþòñß òåìïåðàòóðà è äàâëåíèå ñèñòåìû;
6. Èíòåãðèðîâàíèå óðàâíåíèé äâèæåíèß íà âðåìåííîì øàãå t+∆t
(íàïðèìåð, ñ ïîìîùüþ òîãî æå ñêîðîñòíîãî àëãîðèòìà Âåðëå).
Îïðåäåëßþòñß ñêîðîñòè äâèæåíèß ÷àñòèö;
7. Âû÷èñëåíèå òåðìîäèíàìè÷åñêèõ è êèíåòè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ,
õàðàêòåðèçóþùèõ ñîñòîßíèå ñèñòåìû (íàïðèìåð, òåìïåðàòóðà,
äàâëåíèå, ïîòåíöèàëüíàß è êèíåòè÷åñêàß ýíåðãèè);
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8. Ïîëó÷åííàß êîíôèãóðàöèß ñèñòåìû ñîõðàíßåòñß è ìîäåëèðîâà-
íèå ïîâòîðßåòñß çàäàííîå ÷èñëî M ðàç, íà÷èíàß ñî 2-ãî ýòàïà.
Ìîäåëèðîâàíèå ìîæåò ïðåðâàòüñß â ëþáîé ìîìåíò â çàâèñèìî-
ñòè îò çàäàííûõ óñëîâèé è ðåøàåìîé çàäà÷è;
9. Ñòàòèñòè÷åñêîå óñðåäíåíèå è ñîõðàíåíèå ðåçóëüòàòîâ ìîäåëè-
ðîâàíèß.
Ïðåäñòàâëåííûå âûøå ýòàïû ìîäåëèðîâàíèß ßâëßþòñß îáùèìè è
ïðèìåíèìûìè ïðàêòè÷åñêè âî âñåõ ðàâíîâåñíûõ è íåðàâíîâåñíûõ
ìîëåêóëßðíî-äèíàìè÷åñêèõ ðàñ÷åòàõ. Îäíàêî â çàâèñèìîñòè îò óñëî-
âèé ìîäåëèðîâàíèß è ðåøàåìîé çàäà÷è ýòîò àëãîðèòì ìîæåò áûòü
óïðîùåí èëè äîïîëíåí äðóãèìè ðàñ÷åòíûìè ýòàïàìè. Ðåàëèçàöèß
ýòîãî àëãîðèòìà ïðåäñòàâëåíà â ïðîãðàììíîì êîäå 4.1. Áëîê-ñõåìà
îñíîâíûõ ýòàïîâ ìîäåëèðîâàíèß ìîëåêóëßðíîé äèíàìèêè ïðèâåäåíà
íà ðèñóíêå 21.
Äëß êîððåêòíîé ðàáîòû ïðîãðàììû íåîáõîäèìî ïîäêëþ÷èòü ñëå-
äóþùèå ïàêåòû:
using System;
using System.Collections.Generic;
using System.Linq;
using System.Text;
using System.IO;
Êîä 4.1
static void Main(string[] args)
{
Program p = new Program();
p.MD();
Console.WriteLine("Ðàñ÷åò çàâåðøåí");
Console.ReadLine();
}
# region Ãëîáàëüíûå ïåðåìåííûå
bool load_syst, ready, testid, move_test, update_test = true;
string cryst_type;
Random rand = new Random();
int N, nx, ny, nz, init_type, M, step,table_size, nb,iter, ri;
int max_list_size, list_size, J;
int[] Advance, Marker1, Marker2, List;
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float L_x, L_y, L_z, density, volume, alat, dt, r_cut, dr_s, time;
float rij2, dP, dF,ds, ds1, ds2;
float lambda, xi, kinetic_energy, T_ext, P_ext, temperature, S_f = 0, dd,
rv_x, rv_y, rv_z;
float Q_T, Q_B, pressure, virial, err;
float p_o, p_s, H_energy, potential_energy, rij_x, rij_y, rij_z, T0, T0,
vel_dT;
float[] pos_x, pos_y, pos_z, vel_x, vel_y, vel_z, acc_x, acc_y, acc_z,
e_pot;
float[] disp_list_x, disp_list_y, disp_list_z, system_center;
float[] v_x, v_y, v_z, v_xo, v_yo, v_zo, b_x, b_y, b_z;
float[,] r_cell, table_pot;
#endregion
public void MD()
{
load_initial_stat(); // çàäàþòñß äåòàëè ìîäåëèðîâàíèß
load_LJ_forces(); // çàäàåòñß ïîòåíöèàë ìåæ÷àñòè÷íîãî âçàèìîäåéñòâèß
for (step = 1; step <= M; step++)
{
time = time + dt; // ðåàëüíîå âðåìß ìîäåëèðîâàíèß
system_dynamics(1); // èíòåãðèðîâàíèå óðàâíåíèé äâèæåíèß íà âðåìåííîì
øàãå t+ ∆t/2
boundary_conditions(); // ïåðèîäè÷åñêèå ãðàíè÷íûå óñëîâèß
load_forces(); // ðàñ÷åò ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè, ñèëû è óñêîðåíèß
÷àñòèö
system_dynamics(2); // èíòåãðèðîâàíèå óðàâíåíèé äâèæåíèß íà âðåìåííîì
øàãå t+ ∆t
load_lammps_trajectory(); // çàïèñü ïîëó÷åííîé êîíôèãóðàöèè â ôàéë
// íà ýêðàí âûâîäèòñß èíôîðìàöèß î õîäå âûïîëíåíèß ðàñ÷åòîâ
Console.WriteLine("time = "+ time.ToString() + " steps/M = "+
step.ToString() + "/"+ M.ToString() + " T "+ temperature.ToString() + " P
"+ pressure.ToString());
}
}
Çäåñü M  åñòü îáùåå ÷èñëî ÌÄ-èòåðàöèé (êîëè÷åñòâî âðåìåííûõ
øàãîâ), ïåðåìåííàß time îïðåäåëßåò ðåàëüíîå âðåìß ìîäåëèðîâà-
íèß.
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Ðèñ. 21: Áëîê-ñõåìà ðåàëèçàöèè îñíîâíûõ ýòàïîâ ÌÄ-ìîäåëèðîâàíèß.
4.2 Íà÷àëüíûå óñëîâèß. Èñõîäíàß êîíôèãóðàöèè
ñèñòåìû
Ïðè ìîäåëèðîâàíèè ìîëåêóëßðíîé äèíàìèêè êàêîé-ëèáî êîíêðåò-
íîé ñèñòåìû ïðàâèëüíàß ïîñòàíîâêà íà÷àëüíûõ óñëîâèé ßâëßåòñß
êðàéíå âàæíîé [1, 2, 4, 17], ïîñêîëüêó îò ýòîãî çàâèñèò êîððåêòíîñòü
ïîñëåäóþùèõ ÌÄ-ðàñ÷åòîâ è ïîëó÷àåìûõ ðåçóëüòàòîâ. Íà÷àëüíûå
óñëîâèß ìîäåëèðîâàíèß çàäàþòñß èñõîäß èç ðåøàåìîé çàäà÷è, à òàê-
æå â çàâèñèìîñòè îò òèïà ñèñòåìû. Îñíîâíûìè ìîìåíòàìè, êîòîðûå
äîëæíû áûòü çàäàíû íà íà÷àëüíîì ýòàïå (äî íåïîñðåäñòâåííûõ ðàñ-
÷åòîâ), ßâëßþòñß ñëåäóþùèå:
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1. Òèï ñèñòåìû;
2. Ïîòåíöèàë ìåæ÷àñòè÷íîãî âçàèìîäåéñòâèß. Ïàðàìåòðû ïîòåí-
öèàëà;
3. Êîëè÷åñòâî ÷àñòèö (àòîìîâ, ìîëåêóë, èîíîâ);
4. Ðàçìåð ß÷åéêè ìîäåëèðîâàíèß. Êîëè÷åñòâåííàß ïëîòíîñòü ñè-
ñòåìû;
5. Íà÷àëüíàß êîíôèãóðàöèß ñèñòåìû;
6. Ñòàòèñòè÷åñêèé àíñàìáëü (òåðìîñòàò è áàðîñòàò);
7. Òåìïåðàòóðà ñèñòåìû. Âíåøíåå äàâëåíèå. Ïàðàìåòðû òåðìî-
ñòàòà è áàðîñòàòà;
8. Óðàâíåíèß äâèæåíèß. Âðåìåííîé øàã;
9. Âðåìß ìîäåëèðîâàíèß èëè îáùåå ÷èñëî âðåìåííûõ øàãîâ;
10. Ïàðàìåòðû äîïîëíèòåëüíûõ ðàñ÷åòíûõ ýòàïîâ;
11. Àäðåñ ôàéëà ñ âûõîäíûìè äàííûìè (ïðè íåîáõîäèìîñòè).
Ðàññìîòðèì êàæäûé èç ïóíêòîâ áîëåå ïîäðîáíî.
1. Òèï ñèñòåìû. Íà íà÷àëüíîì ýòàïå íåîáõîäèìî îïðåäåëèòüñß ñ
òèïîì ñèñòåìû. Ýòî îçíà÷àåò, ÷òî íåîáõîäèìî âûáðàòü ìîäåëü
íåêîòîðîé ðåàëüíîé ñèñòåìû, ôèçè÷åñêèå ñâîéñòâà è ñòðóêòóð-
íûå õàðàêòåðèñòèêè êîòîðîé áóäóò èññëåäîâàòüñß. Ìîäåëü çà-
äàåòñß ñîîòâåòñòâóþùèì ïîòåíöèàëîì ìåæ÷àñòè÷íîãî âçàèìî-
äåéñòâèß. Âûáîð ñèñòåìû çàâèñèò îò ðåøàåìîé çàäà÷è è êîí-
êðåòíîãî èíòåðåñóåìîãî ôèçè÷åñêîãî ïðîöåññà.
2. Âàæíûì ýòàïîì ßâëßåòñß âûáîð âèäà ïîòåíöèàëà ìåæ÷à-
ñòè÷íîãî âçàèìîäåéñòâèß. Íàïðèìåð ìåæ÷àñòè÷íîå âçàèìî-
äåéñòâèå â èíåðòíûõ ãàçàõ õîðîøî âîñïðîèçâîäèòñß ïîòåíöè-
àëîì Ëåííàðä-Äæîíñà. Äëß ìåòàëëè÷åñêèõ ñèñòåì, íàïðèìåð,
ñîñòîßùèõ èç àòîìîâ àëþìèíèß, ìåäè, ïðèåìëåìûìè ßâëßþò-
ñß ïîòåíöèàëû ñåìåéñòâà EAM. Ìåæàòîìíîå âçàèìîäåéñòâèå
êðåìíèß, ãåðìàíèß âîñïðîèçâîäèòñß òðåõ÷àñòè÷íûì ïîòåíöèà-
ëîì Ñòèëëèíæåðà-Âåáåðà. Ìîëåêóëßðíàß äèíàìèêà âîäû âîñ-
ïðîèçâîäèòñß ðàçëè÷íûìè àòîìèñòè÷åñêèìè ìîäåëüíûìè ïî-
òåíöèàëàìè SPC/E, TIP4P, èëè ìîäèôèöèðîâàííûìè ýôôåê-
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òèâíûìè êðóïíîçåðíèñòûìè ìîäåëüíûìè ïîòåíöèàëàìè. Ñóùå-
ñòâóåò áîëüøîå ðàçíîîáðàçèå ïîòåíöèàëîâ ìåæ÷àñòè÷íîãî âçàè-
ìîäåéñòâèß. Ïîýòîìó ïðè ìîäåëèðîâàíèè òîé èëè èíîé ñèñòåìû
ñëåäóåò çàðàíåå èçó÷èòü ñîîòâåòñòâóþùóþ íàó÷íóþ ëèòåðàòó-
ðó ïî òåìå èññëåäîâàíèß, îçíàêîìèòüñß ñî ñâîéñòâàìè èññëåäó-
åìîãî ìàòåðèàëà è ôàçîâîé äèàãðàììîé.
3. Çàäàåòñß êîëè÷åñòâî ÷àñòèö N (àòîìîâ èëè ìîëåêóë). Âå-
ëè÷èíà N , â ïåðâóþ î÷åðåäü, çàäàåòñß ñ ó÷åòîì ðåøàåìîé çà-
äà÷è, à òàêæå â çàâèñèìîñòè îò èìåþùèõñß â íàëè÷èè âû÷èñ-
ëèòåëüíûõ ðåñóðñîâ. Äëß ïîëó÷åíèß áîëåå êîððåêòíûõ ðåçóëü-
òàòîâ, ãäå óñðåäíåíèå âûïîëíßåòñß ïî àíñàìáëþ ÷àñòèö (íà-
ïðèìåð, ïðè ðàñ÷åòå ðàäèàëüíîé ôóíêöèè ðàñïðåäåëåíèß ÷à-
ñòèö, ïðè ñòðóêòóðíîì àíàëèçå) âåëè÷èíà N äîëæíà áûòü äî-
ñòàòî÷íî áîëüøîé. Ïðè ìîäåëèðîâàíèè ôàçîâûõ ïåðåõîäîâ êî-
ëè÷åñòâî ÷àñòèö äîëæíî áûòü ïîðßäêà è áîëåå òûñß÷è è äå-
ñßòêà òûñß÷ ÷àñòèö. Åñëè ïðè ìîäåëèðîâàíèè íå ïëàíèðóåò-
ñß âûïîëíåíèå ñòàòèñòè÷åñêîé îáðàáîòêè, ãäå ðàññ÷èòûâàþòñß
òîëüêî óäåëüíûå òåðìîäèíàìè÷åñêèå è êèíåòè÷åñêèå ïàðàìåò-
ðû ñèñòåìû (íàïðèìåð, ïîòåíöèàëüíàß è êèíåòè÷åñêàß ýíåðãèè,
ñêîðîñòü äâèæåíèß îäíîé ÷àñòèöû), òî ìîäåëèðîâàíèå ìîæíî
âûïîëíèòü äëß íåáîëüøîé ñèñòåìû (N < 1000). Â ñëó÷àå, åñ-
ëè êîíôèãóðàöèß ñèñòåìû çàäàåòñß â âèäå êðèñòàëëè÷åñêîé ðå-
øåòêè, êîëè÷åñòâî ÷àñòèö N = lc · nx · ny · nz îïðåäåëßåòñß ñ
ó÷åòîì ðàçìåðà ýëåìåíòàðíîé ß÷åéêè lc, à òàêæå êîëè÷åñòâîì
÷àñòèö nx, ny è nz, ðàñïîëàãàþùèõñß ïî íàïðàâëåíèþ îñåé êîîð-
äèíàòíîé ñèñòåìû. Çäåñü, íàïðèìåð, äëß êðèñòàëëè÷åñêîé ÃÖÊ
è ÃÏÓ ðåøåòêè lc = 4, äëß ïðîñòîé êóáè÷åñêîé ðåøåòêè lc = 1.
4. Ïîñëå òîãî, êàê óêàçàíî êîëè÷åñòâî ÷àñòèö N çàäàåòñß ðàç-
ìåð ß÷åéêè ìîäåëèðîâàíèß. Íàïðèìåð, â ñëó÷àå ïðßìîóãîëüíîé
ñèñòåìû çàäàþòñß äëèíû ðåáåð ß÷åéêè ìîäåëèðîâàíèß Lx, Ly
è Lz. Îïðåäåëßåòñß îáúåì V = Lx · Ly · Lz è êîëè÷åñòâåííàß
ïëîòíîñòü ρ = N/V ñèñòåìû. Äëß òîãî, ÷òîáû çàäàòü íåîáõî-
äèìóþ êîëè÷åñòâåííóþ ïëîòíîñòü ρ äîñòàòî÷íî ïîäîáðàòü ñî-
îòâåòñòâóþùèå çíà÷åíèß ïàðàìåòðîâ Lx, Ly è Lz. Â ñëó÷àå, åñ-
ëè êîíôèãóðàöèß ñèñòåìû çàäàåòñß â âèäå êðèñòàëëè÷åñêîé ðå-
øåòêè, äëèíà ðåáåð ß÷åéêè îïðåäåëßåòñß ñ ó÷åòîì ïîñòîßííîé
ðåøåòêè ac è ÷èñëà ÷àñòèö, ðàñïîëàãàþùèõñß ïî îñßì ñèñòåìû
êîîðäèíàò. Íàïðèìåð, åñëè ïî íàïðàâëåíèþ îñåé X, Y è Z êîëè-
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÷åñòâî ÷àñòèö ñîñòàâëßåò nx, ny è nz, òî äëèíà ñòîðîí ß÷åéêè
ðàâíà Lx = ac · nx, Ly = ac · ny è Lz = ac · nz.
5. Íà÷àëüíàß êîíôèãóðàöèß ñèñòåìû (ò.å. íà÷àëüíûå ïîëîæåíèß
è ñêîðîñòè äâèæåíèß ÷àñòèö) çàäàåòñß èñõîäß èç êîëè÷åñòâà
÷àñòèö è ðàçìåðà ß÷åéêè ìîäåëèðîâàíèß. Ïðåèìóùåñòâåííî èñ-
ïîëüçóåòñß äâà ñïîñîáà ãåíåðàöèè íà÷àëüíûõ ïîëîæåíèé ÷àñòèö
âíóòðè ß÷åéêè: 1) â óçëàõ êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè îïðåäåëåí-
íîé ñòðóêòóðû (íàïðèìåð, ÃÖÊ  ãðàíåöåíòðèðîâàííîé êóáè-
÷åñêîé, ÃÏÓ  ãåêñàãîíàëüíîé ïëîòíî óïàêîâàííîé, ÏÊ  ïðî-
ñòîé êóáè÷åñêîé) (ñì. ðèñóíîê 22); 2) ñ ïîìîùüþ ãåíåðàòîðà
ñëó÷àéíûõ ÷èñåë [1, 4, 17]. Äàëåå ïîëó÷åííàß êîíôèãóðàöèß ñè-
ñòåìû ïðèâîäèòñß â òåðìîäèíàìè÷åñêîå ðàâíîâåñèå òðåáóåìîé
òåìïåðàòóðîé è äàâëåíèåì. Ïðè ãåíåðàöèè êîîðäèíàò ÷àñòèö
ñëó÷àéíûì îáðàçîì ÷àñòèöû ñèñòåìû ðàâíîìåðíî è õàîòè÷íî
ðàñïðåäåëßþòñß ïî âñåìó îáúåìó. Ïðè ýòîì íåîáõîäèìî, ÷òîáû
íå áûëî âçàèìíîãî ïåðåêðûòèß ÷àñòèöàìè, ÷òî ìîæåò âûçâàòü
ðåçêèé ñêà÷îê òåìïåðàòóðû è äàâëåíèß ñèñòåìû.
6. Âûáîð ñòàòèñòè÷åñêîãî àíñàìáëß. Äëß ìîäåëèðîâàíèß ñâîéñòâ
ñèñòåì, íàõîäßùèõñß â ñîñòîßíèè òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ðàâíîâå-
ñèß, èñïîëüçóåòñß ìèêðîêàíîíè÷åñêèé àíñàìáëü NVE. Äëß ìî-
äåëèðîâàíèß ñèñòåìû ïðè çàäàííîé òåìïåðàòóðå ìîæíî èñïîëü-
çîâàòü êàíîíè÷åñêèé NVÒ-àíñàìáëü. Â ñëó÷àå, êîãäà ïîìèìî
òåìïåðàòóðû çàäàåòñß ïîñòîßííîå âíåøíåå äàâëåíèå ìîæíî èñ-
ïîëüçîâàòü èçîáàðíî-èçîòåðìè÷åñêèé NPÒ-àíñàìáëü. Äëß êîí-
òðîëß òåìïåðàòóðû è äàâëåíèß íåîáõîäèìî èñïîëüçîâàòü òåð-
ìîñòàò è áàðîñòàò, ñîîòâåòñòâåííî. Â ñëó÷àå, êîãäà ñèñòåìà ïðè-
âîäèòñß â ñîñòîßíèå òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ðàâíîâåñèß, óäîáíî
ïðèìåíßòü ìåòîä ìàñøòàáèðîâàíèß ñêîðîñòåé. Ïðè ìîäåëèðî-
âàíèè ôèçè÷åñêèõ ïðîöåññîâ (íàïðèìåð, ôàçîâûõ ïåðåõîäîâ,
ßâëåíèé ïåðåíîñà), íàèáîëåå ïðèáëèæåííûõ ê ðåàëüíûì óñëî-
âèßì, ìîæíî èñïîëüçîâàòü òåðìîñòàò è áàðîñòàò Íîçå-Ãóâåðà.
7. Çàäàåòñß òåìïåðàòóðà ñèñòåìû è âíåøíåå äàâëåíèå (ïðè
íåîáõîäèìîñòè), îïðåäåëßåìûå èç óñëîâèé ðåøàåìîé çàäà÷è. Êîð-
ðåêòèðóþòñß ïàðàìåòðû òåðìîñòàòà è áàðîñòàòà.
8. Óðàâíåíèß äâèæåíèß è àëãîðèòì èõ èíòåãðèðîâàíèß. Ïðå-
èìóùåñòâåííî èñïîëüçóþòñß êëàññè÷åñêèå óðàâíåíèß äâèæåíèß
Íüþòîíà, êîòîðûå ïðèâåäåíû â ïåðâîé ãëàâå. Êàê ïðàâèëî, èí-
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òåãðèðîâàíèå óðàâíåíèé äâèæåíèß âûïîëíßåòñß ñ ïîìîùüþ ñêî-
ðîñòíîãî àëãîðèòìà Âåðëå. Çàäàåòñß âðåìåííîé øàã ∆t ÌÄ-
ìîäåëèðîâàíèß.
9. Íà îñíîâå îöåíèâàåìîãî âðåìåíè ¾ýêñïåðèìåíòà¿ îïðåäåëßåò-
ñß êîëè÷åñòâî âðåìåííûõ øàãîâ M (ÌÄ-èòåðàöèé). Íàïðèìåð,
åñëè íåîáõîäèìî âûïîëíèòü ìîäåëèðîâàíèå ïðîäîëæèòåëüíî-
ñòüþ t = 20 íñ (íàíîñåêóíä) ñ âðåìåííûì øàãîì ∆t = 0.001 íñ,
òîãäà îáùåå ÷èñëî âðåìåííûõ øàãîâ ñîñòàâèò M = t/∆t =
20000.
10. Íà ñëåäóþùåì ýòàïå çàäàþòñß òàêèå äåòàëè ìîäåëèðîâà-
íèß äîïîëíèòåëüíûõ ðàñ÷åòíûõ ýòàïîâ, êàê ïàðàìåòðû ðàñ-
÷åòà ñòðóêòóðíûõ è äèíàìè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê ñèñòåìû.
11. Â çàâåðøåíèè óêàçûâàþòñß íàçâàíèß âûõîäíûõ ôàéëîâ è àä-
ðåñ èõ ðàñïîëîæåíèß (åñëè òàêîâûå èìåþòñß).
Ïðåäñòàâëåííûé âûøå àëãîðèòì ðåàëèçàöèè íà÷àëüíûõ óñëîâèé â
çàâèñèìîñòè îò ðåøàåìîé çàäà÷è è èññëåäóåìîãî ôèçè÷åñêîãî ïðî-
öåññà ìîæåò áûòü óïðîùåí èëè äîïîëíåí äðóãèìè ýòàïàìè.
Íèæå ïðèâåäåí ïðîãðàììíûé êîä 4.2 ïðîöåäóðû, èñïîëüçóåìîé
äëß ñîçäàíèß èñõîäíîé êîíôèãóðàöèè ñèñòåìû. Çäåñü ÷àñòèöû ìî-
ãóò áûòü çàäàíû â óçëàõ êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè èëè ñëó÷àéíûì
îáðàçîì âíóòðè ß÷åéêè ìîäåëèðîâàíèß.
Êîä 4.2
public void load_initial_stat()
{
# region Äåòàëè ìîäåëèðîâàíèß
N = 1372; // êîëè÷åñòâî ÷àñòèö (çàäàåòñß ïðè init_type = 2)
M = 10000; // êîëè÷åñòâî âðåìåííûõ øàãîâ
alat = 1.75f; // ïîñòîßííàß ðåøåòêè
nx = 7; ny = 7; nz = 7; // êîëè÷åñòâî ÷àñòèö (çàäàåòñß ïðè init_type =
1)
dt = 0.001f; // âðåìåííîé øàã
T_ext = 2.5f; // òåìïåðàòóðà òåðìîñòàòà
T0 = 0; // íà÷àëüíàß òåìïåðàòóðà ñèñòåìû
P_ext = 1.5f; // äàâëåíèå áàðîñòàòà
Q_T = 100.0f; // ïàðàìåòð òåðìîñòàòà Íîçå-Ãóâåðà
Q_B = 500.0f; // ïàðàìåòð áàðîñòàòà Íîçå-Ãóâåðà
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vel_dT = 0.002f; // ñêîðîñòü íàãðåâàíèß èëè îõëàæäåíèß ñèñòåìû
dr_s = 0.3f; // ïàðàìåòð ïîòåíöèàëà
init_type = 1; // âèä çàãðóçêè íà÷àëüíîé êîíôèãóðàöèè ñèñòåìû
cryst_type = "ãöê"; // òèï êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè: ãöê, ïê
#endregion
// ðàçìåð ïðßìîóãîëüíîé ß÷åéêè ìîäåëèðîâàíèß
L_x = alat * nx;
L_y = alat * ny;
L_z = alat * nz;
time = 0;
if (init_type == 1) gen_order_stat(cryst_type); // êîíôèãóðàöèß
ãåíåðèðóåòñß â âèäå êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè
if (init_type == 2) gen_random_stat(); // êîîðäèíàòû ÷àñòèö çàäàþòñß ñ
ïîìîùüþ ãåíåðàòîðà ñëó÷àéíûõ ÷èñåë
# region Ïîäãîòîâêà ìàññèâîâ
vel_x = new float[N];
vel_y = new float[N];
vel_z = new float[N];
acc_x = new float[N];
acc_y = new float[N];
acc_z = new float[N];
v_x = new float[N];
v_y = new float[N];
v_z = new float[N];
v_xo = new float[N];
v_yo = new float[N];
v_zo = new float[N];
b_x = new float[N];
b_y = new float[N];
b_z = new float[N];
disp_list_x = new float[N];
disp_list_y = new float[N];
disp_list_z = new float[N];
e_pot = new float[N];
Advance = new int[N];
Marker1 = new int[N];
Marker2 = new int[N];
List = new int[100 * N];
#endregion
// ôàéë ñ âûõîäíûìè äàííûìè
FileStream fs = new FileStream("system_config.txt" , FileMode.Create);
fs.Close();
}
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// êîîðäèíàòû ÷àñòèö çàäàþòñß â óçëàõ êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè
public void gen_order_stat(string ctype)
{
if (ctype == "ãöê")
{
// ïàðàìåòðû ýëåìåíòàðíîé ß÷åéêè ãöê
nb = 4;
r_cell = new float[3, nb];
r_cell[0, 0] = 0; r_cell[1, 0] = 0; r_cell[2, 0] = 0;
r_cell[0, 1] = 0.5f; r_cell[1, 1] = 0.5f; r_cell[2, 1] = 0;
r_cell[0, 2] = 0; r_cell[1, 2] = 0.5f; r_cell[2, 2] = 0.5f;
r_cell[0, 3] = 0.5f; r_cell[1, 3] = 0; r_cell[2, 3] = 0.5f;
N = 4 * nx * ny * nz;
pos_x = new float[N];
pos_y = new float[N];
pos_z = new float[N];
}
if (ctype == "ïê")
{
// ïàðàìåòðû ýëåìåíòàðíîé ß÷åéêè ïê
nb = 1;
r_cell = new float[3, nb];
r_cell[0, 0] = 0; r_cell[1, 0] = 0; r_cell[2, 0] = 0;
N = nx * ny * nz;
pos_x = new float[N];
pos_y = new float[N];
pos_z = new float[N];
}
int n = 0;
// ãåíåðèðóåòñß êîíôèãóðàöèß ñèñòåìû â âèäå êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè
for (int k = 0; k < nz; k++)
{
for (int j = 0; j < ny; j++)
{
for (int i = 0; i < nx; i++)
{
for (int L = 0; L < nb; L++)
{
// çàäàþòñß êîîðäèíàòû êàæäîé ÷àñòèöû
n++;
pos_x[n - 1] = alat * (i + r_cell[0, L]);
pos_y[n - 1] = alat * (j + r_cell[1, L]);
pos_z[n - 1] = alat * (k + r_cell[2, L]);
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}
}
}
}
load_system_center();
}
// êîîðäèíàòû ÷àñòèö çàäàþòñß ñ ïîìîùüþ ãåíåðàòîðà ñëó÷àéíûõ ÷èñåë
public void gen_random_stat()
{
// çàäàþòñß ïàðàìåòðû ãåíåðàöèè êîîðäèíàò ÷àñòèö
float r2, rx, ry, rz, min_dist, sigma = 1.0f;
load_syst = true;
int n = 0;
pos_x = new float[N];
pos_y = new float[N];
pos_z = new float[N];
volume = L_x * L_y * L_z;
density = N / volume;
min_dist = 1.1f * sigma;
while (load_syst)
{
// ãåíåðèðóþòñß êîîðäèíàòû ÷àñòèö (ñëó÷àéíûì îáðàçîì)
pos_x[n] = (float)(rand.NextDouble() * L_x);
pos_y[n] = (float)(rand.NextDouble() * L_y);
pos_z[n] = (float)(rand.NextDouble() * L_z);
testid = true;
// ïðîâåðêà íà âçàèìíîå ïåðåêðûòèå ÷àñòèöàìè
for (int i = 0; i < n; i++)
{
rx = pos_x[i] - pos_x[n];
ry = pos_y[i] - pos_y[n];
rz = pos_z[i] - pos_z[n];
rx = rx - Convert.ToInt32(rx / L_x) * L_x;
ry = ry - Convert.ToInt32(ry / L_y) * L_y;
rz = rz - Convert.ToInt32(rz / L_z) * L_z;
r2 =(float)Math.Sqrt(rx * rx + ry * ry + rz * rz);
if (r2 < min_dist)
{
// åñëè èìåþòñß ïåðåêðûâàíèß, òî ãåíåðèðóþòñß íîâûå êîîðäèíàòû
testid = false;
break;
}
}
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if (testid) n++; // ïðè îòñóòñòâèè ïåðåêðûâàíèß ãåíåðèðóþòñß
êîîðäèíàòû ñëåäóþùåé ÷àñòèöû
if (n >= N) load_syst = false; // ãåíåðàöèß çàâåðøàåòñß ïîñëå
ðàçìåùåíèß âñåõ ÷àñòèö âíóòðè ß÷åéêè ìîäåëèðîâàíèß
}
load_system_center();
}
Ðåçóëüòàò, ïîëó÷àåìûé â ðåçóëüòàòå èíèöèàëèçàöèè íà÷àëüíîé êîí-
ôèãóðàöèè ïðîöåäóðîé gen_order_stat, ïðåäñòàâëåí íà ðèñóíêå 22,
ãäå èçîáðàæåíû êîíôèãóðàöèè ñèñòåìû â âèäå êðèñòàëëè÷åñêèõ ÃÖÊ
è ÏÊ ðåøåòîê.
(á)(à)
Ðèñ. 22: Êîíôèãóðàöèè ñèñòåìû, ïîëó÷åííûå ñ ïîìîùüþ ïðîöåäóðû gen_order_stat: (a) 
êðèñòàëë ñ ïðîñòîé êóáè÷åñêîé ðåøåòêîé (ÏÊ) ñ êîëè÷åñòâîì ÷àñòèöN = 1000; (á)  êðèñòàëë
ñ ãðàíåöåíòðèðîâàííîé êóáè÷åñêîé ðåøåòêîé (ÃÖÊ) ñ êîëè÷åñòâîì ÷àñòèö N = 1372.
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Ñòðóêòóðà ìíîãî÷àñòè÷íîé ñèñòåìû ìîæåò áûòü îõàðàêòåðèçîâà-
íà ñ ïîìîùüþ ôóíêöèè ðàñïðåäåëåíèß ïîëîæåíèé ÷àñòèö. Ñ ïîìî-
ùüþ ýòîé ôóíêöèè ìîæíî ïîëó÷èòü èíôîðìàöèþ î ñòðóêòóðíûõ
îñîáåííîñòßõ ñèñòåìû è îñóùåñòâèòü ñîïîñòàâëåíèå ðåçóëüòàòîâ ìî-
äåëèðîâàíèß ñ ýêñïåðèìåíòîì, ÷òî âàæíî â êîìïüþòåðíîì äèçàéíå
íîâûõ ìàòåðèàëîâ. Èññëåäîâàíèå ñòðóêòóðû, èññëåäîâàíèå áëèæíå-
ãî è äàëüíåãî ïîðßäêà, ìîæíî ðåàëèçîâàòü ÷åðåç ïàðíóþ ôóíêöèþ
ðàäèàëüíîãî ðàñïðåäåëåíèß ÷àñòèö [4, 17, 34]:
g(~r) =
V
N 2
〈
N−1∑
i=1
N∑
j>i
δ(~r − ~rij)
〉
. (76)
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Ýòà ôóíêöèß îïðåäåëßåò âåðîßòíîñòü íàõîæäåíèß äâóõ ÷àñòèö â ñè-
ñòåìå íà ðàññòîßíèè r = |~r| äðóã îò äðóãà. Â ÷èñëåííûõ ðàñ÷åòàõ
âûðàæåíèå (76), êàê ïðàâèëî, çàìåíßåòñß ñîîòíîøåíèåì [4, 17]
g(r) =
V
4pir2N
〈
N∑
i=1
∆ni(r)
∆r
〉
. (77)
Çäåñü ∆ni(r)  êîëè÷åñòâî ÷àñòèö â íåêîòîðîì ñôåðè÷åñêîì ñëîå
òîëùèíîé ∆r (ïðåèìóùåñòâåííî ∆r ≤ 0.01σ) íà ðàññòîßíèè r îò
i-òîé ÷àñòèöû (ñì. ðèñóíîê 23). Óãëîâûå ñêîáêè 〈...〉 îçíà÷àþò ñòà-
òèñòè÷åñêîå óñðåäíåíèå ïî àíñàìáëþ ÷àñòèö.
r/σ
g
(r
)
1 2 3
Ðèñ. 23: Ñõåìàòè÷íûé ðèñóíîê êîíôèãóðàöèè äâóìåðíûé ñèñòåìû, ïîßñíßþùèé ðàñ÷åò
ôóíêöèè ðàäèàëüíîãî ðàñïðåäåëåíèß ÷àñòèö. Êðóæêàìè îáîçíà÷åíû ÷àñòèöû.
Â ñëó÷àå èäåàëüíîãî êðèñòàëëà ôóíêöèß g(r) õàðàêòåðèçóåòñß
ïîñëåäîâàòåëüíîñòüþ óçêèõ îáîñîáëåííûõ ïèêîâ. Ïîëîæåíèß ýòèõ
ïèêîâ îäíîçíà÷íî îïðåäåëßþòñß òèïîì êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè.
Òàêèì îáðàçîì, ôóíêöèß g(r) ìîæåò èñïîëüçîâàòüñß äëß ðàñøèô-
ðîâêè àòîìàðíîé/ìîëåêóëßðíîé ñòðóêòóðû êðèñòàëëîâ, ò.å. g(r) ìî-
æåò âûñòóïèòü â êà÷åñòâå àíàëèçèðóåìîé âåëè÷èíû â ñòðóêòóðíîì
àíàëèçå. Äàëåå, øèðèíû ïèêîâ îïðåäåëßþòñß âîçìîæíûìè ñìåùå-
íèßìè àòîìîâ/ìîëåêóë êðèñòàëëà îò ñâîèõ ðàâíîâåñíûõ ïîëîæåíèé,
÷òî ïîäðàçóìåâàåò èõ íåïîñðåäñòâåííóþ çàâèñèìîñòü îò òåìïåðàòó-
ðû ñèñòåìû. Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî â ñëó÷àå êðèñòàëëà ïîëîæåíèß
ïèêîâ ñîîòâåòñòâóþò ðàäèóñàì ñîîòâåòñòâóþùèõ êîîðäèíàöèîííûõ
ñôåð.
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Ôóíêöèß ðàäèàëüíîãî ðàñïðåäåëåíèß àòîìîâ/ìîëåêóë æèäêîñòè,
g(r), èìååò õàðàêòåðíûé âèä: íàëè÷èå íåñêîëüêèõ ìàêñèìóìîâ è ìè-
íèìóìîâ íà ðàññòîßíèßõ, ñîîòâåòñòâóþùèõ ïåðâîé, âòîðîé è ò. ä.
ïñåâäîêîîðäèíàöèîííûì ñôåðàì; ñ óâåëè÷åíèåì ðàññòîßíèß r ôóíê-
öèß ðàäèàëüíîãî ðàñïðåäåëåíèß ÷àñòèö â æèäêîñòè âûõîäèò íà àñèìï-
òîòó g(r) → 1. Òàêàß ôîðìà ôóíêöèè g(r) ñâßçûâàåòñß ñ íàëè÷èåì
â æèäêîñòßõ òàê íàçûâàåìîãî áëèæíåãî ïîðßäêà [4, 34].
Â ñëó÷àå ðàçðåæåííûõ ãàçîâ ôóíêöèß g(r), êàê ïðàâèëî, èìååò
âèä ¾ñòóïåíüêè¿, ïîëîæåíèå êîòîðîé ñîîòíîñèòñß ñ ðàçìåðîì àòî-
ìîâ/ìîëåêóë ãàçà. Òàêàß ôîðìà g(r) îáóñëîâëåíà îòñóòñòâèåì êàêèõ-
ëèáî êîððåëßöèé â ðàñïîëîæåíèè ÷àñòèö.
Ôóíêöèè ðàäèàëüíîãî ðàñïðåäåëåíèß ÷àñòèö äëß íåêîòîðûõ ôàç
ïðåäñòàâëåíû íà ðèñóíêå 24.
(à) (á)
(â)
Ðèñ. 24: Ñõåìàòè÷íûé ðèñóíîê ôóíêöèè ðàäèàëüíîãî ðàñïðåäåëåíèß ÷àñòèö: (à)  êðèñòàëë,
(á)  æèäêîñòü, (â)  àìîðôíîå òåëî.
Íèæå ïðèâåäåí ïðîãðàììíûé êîä 4.3 äëß ðàñ÷åòà ôóíêöèè ðàäè-
àëüíîãî ðàñïðåäåëåíèß ÷àñòèö, ãäå êîíôèãóðàöèß ñèñòåìû ñ÷èòû-
âàåòñß èç âûõîäíîãî ôàéëà system_conﬁg.txt.
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Êîä 4.3
static void Main(string[] args)
{
Program p = new Program();
p.load_RDF();
Console.WriteLine("Ðàñ÷åò îêîí÷åí");
Console.ReadLine();
}
# region Ãëîáàëüíûå ïåðåìåííûå
float[] pos_x, pos_y, pos_z, gsum, gs;
int N, r;
float L_x, L_y, L_z, dr;
int Max, end_step, begin_step;
float r1, rx, ry, rz, rij;
#endregion
public void load_RDF()
{
// çàäàþòñß äåòàëè ðàñ÷åòîâ
string st, sts;
int idx;
string id1, id2;
N = 1372;
L_x = 12.25f;
L_y = 12.25f;
L_z = 12.25f;
dr = 0.01f;
begin_step = 1;
end_step = 1000;
pos_x = new float[N];
pos_y = new float[N];
pos_z = new float[N];
gsum = new float[10 * N];
gs = new float[10 * N];
// óêàçûâàåòñß àäðåñ ôàéëà ñ âõîäíûìè äàííûìè  êîîðäèíàòàìè ÷àñòèö
FileStream fs = new FileStream("system_config.txt" , FileMode.Open);
StreamReader str = new StreamReader(fs);
for (int i = 1; i < begin_step; i++)
{
st = str.ReadLine();
st = str.ReadLine();
st = str.ReadLine();
st = str.ReadLine();
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st = str.ReadLine();
st = str.ReadLine();
st = str.ReadLine();
st = str.ReadLine();
st = str.ReadLine();
for (int j = 0; j < N; j++)
{
st = str.ReadLine();
}
}
// âûïîëíßþòñß ðàñ÷åòû end_step-begin_step+1 ÷èñëî ðàç
for (int step = begin_step; step <= end_step; step++)
{
st = str.ReadLine();
st = str.ReadLine();
st = str.ReadLine();
st = str.ReadLine();
st = str.ReadLine();
st = str.ReadLine();
st = str.ReadLine();
st = str.ReadLine();
st = str.ReadLine();
for (int i = 0; i < N; i++)
{
// ÷òåíèå êîîðäèíàò èç ôàéëà
st = str.ReadLine();
sts = st.Replace(., ,); idx = sts.IndexOf();
id1 = sts.Substring(0, idx);
st = sts.Remove(0, idx + 1); idx = st.IndexOf(" ");
id2 = st.Substring(0, idx);
sts = st.Remove(0, idx + 1); idx = sts.IndexOf(" ");
pos_x[i] = Convert.ToSingle(sts.Substring(0, idx));
st = sts.Remove(0, idx + 1); idx = st.IndexOf(" ");
pos_y[i] = Convert.ToSingle(st.Substring(0, idx));
sts = st.Remove(0, idx + 1); idx = sts.IndexOf(" ");
pos_z[i] = Convert.ToSingle(sts);
}
// ðàñ÷åò ôóíêöèè ðàäèàëüíîãî ðàñïðåäåëåíèß ÷àñòèö
Max = 0;
for (int i = 0; i < N - 1; i++)
{
for (int j = i + 1; j < N; j++)
{
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rx = pos_x[i] - pos_x[j];
ry = pos_y[i] - pos_y[j];
rz = pos_z[i] - pos_z[j];
rx = rx - Convert.ToInt32(rx / L_x) * L_x;
ry = ry - Convert.ToInt32(ry / L_y) * L_y;
rz = rz - Convert.ToInt32(rz / L_z) * L_z;
rij = (float)Math.Sqrt(rx * rx + ry * ry + rz * rz);
r = (int)(rij / dr);
if (r > Max) Max = r;
gsum[r] = gsum[r] + 1;
}
}
// íîðìèðîâêà ôóíêöèè ðàäèàëüíîãî ðàñïðåäåëåíèß ÷àñòèö
for (int i = 0; i <= Max; i++)
{
r1 = i * dr + dr / 2.0f;
gs[i] = gs[i] + 2.0f * gsum[i] * L_x * L_y * L_z / (N * N * 4.0f *
(float)Math.PI * r1 * r1 * dr);
gsum[i] = 0;
}
// íà ýêðàí âûâîäèòñß òåêóùàß èíôîðìàöèß î âûïîëíåíèè ðàñ÷åòîâ
Console.WriteLine("step / end step = "+ step.ToString() + "/"+
end_step.ToString());
}
str.Close(); fs.Close();
// ðåçóëüòàò çàïèñûâàåòñß â ôàéë
FileStream fsw = new FileStream("rdf_file.txt" , FileMode.Create);
StreamWriter stw = new StreamWriter(fsw);
for (int i = 0; i <= Max; i++)
{
r1 = i * dr + dr / 2.0f;
gs[i] = gs[i] / (end_step - begin_step + 1);
if (r1 <= L_x / 2.0)
{
st = r1.ToString() + " "+ gs[i].ToString();
st = st.Replace(,,.);
stw.WriteLine(st);
}
}
stw.Close(); fsw.Close();
}
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4.4 Ìîäåëèðîâàíèå ôàçîâûõ ïåðåõîäîâ
â ìîäåëüíîé ñèñòåìå Ëåííàðä-Äæîíñà
4.4 Ìîäåëèðîâàíèå ôàçîâûõ ïåðåõîäîâ â ìîäåëü-
íîé ñèñòåìå Ëåííàðä-Äæîíñà
Â êà÷åñòâå ïðèìåðà ðàññìîòðèì ìîäåëèðîâàíèå ôàçîâûõ ïåðåõîäîâ
â îäíîêîìïîíåíòíîé ñèñòåìå Ëåííàðä-Äæîíñà.
Ýòàï I. Ïëàâëåíèå êðèñòàëëè÷åñêîé ëåííàðä-äæîíñîâñêîé ñè-
ñòåìû ïðè òåìïåðàòóðå T = 2.8 /kB (  åñòü ãëóáèíà ßìû â ïîòåí-
öèàëå ìåæ÷àñòè÷íîãî âçàèìîäåéñòâèß) è ïðè îòñóòñòâèè âíåøíåãî
äàâëåíèß, ãäå ñèñòåìà ïåðåõîäèò èç êðèñòàëëè÷åñêîé ôàçû â æèä-
êóþ ôàçó. Ìîäåëèðîâàíèå ðåàëèçóåòñß â NVT-àíñàìáëå, ãäå òåìïå-
ðàòóðà êîíòðîëèðóåòñß ÷åðåç ìàñøòàáèðîâàíèå ñêîðîñòåé ÷àñòèö.
Èñõîäíàß êîíôèãóðàöèß ñèñòåìû ãåíåðèðóåòñß â âèäå êðèñòàëëè÷å-
ñêîé ÃÖÊ ðåøåòêè, ñîñòîßùåé èç N = 1372 ÷àñòèö (ò.å. nx = 7,
ny = 7, nz = 7). ×àñòèöû ðàñïîëàãàþòñß âíóòðè êóáè÷åñêîé ß÷åéêè
ñ äëèíàìè ðåáåð Lx = Ly = Lz ' 12.25σ è îáúåìîì V ' 1838σ3.
Íà ß÷åéêó ìîäåëèðîâàíèß íàêëàäûâàþòñß ïåðèîäè÷åñêèå ãðàíè÷-
íûå óñëîâèß. Ñèñòåìà õàðàêòåðèçóåòñß ïîñòîßííîé êîëè÷åñòâåííîé
ïëîòíîñòüþ ρ ' 0.75σ−3. Èíòåãðèðîâàíèå óðàâíåíèé äâèæåíèß îñó-
ùåñòâëßåòñß ñ ïîìîùüþ ñêîðîñòíîãî àëãîðèòìà Âåðëå ñ âðåìåííûì
øàãîì ∆t = 0.005 τ . Äëß óñêîðåíèß âû÷èñëèòåëüíûõ îïåðàöèé èñ-
ïîëüçóåòñß ¾ñïèñîê Âåðëå¿ ñ ïàðàìåòðîì ∆rs = 0.3σ. Íàãðåâàíèå
ñèñòåìû îñóùåñòâëßåòñß ñî ñêîðîñòüþ υT = 0.02 /(kBτ) íà ïðîòß-
æåíèè âðåìåííîãî îêíà â M = Text/(υT∆t) ' 25000 âðåìåííûõ øà-
ãîâ. Äîïîëíèòåëüíî 15000 âðåìåííûõ øàãîâ èñïîëüçóåòñß äëß òîãî,
÷òîáû ïðèâåñòè ñèñòåìó â ñîñòîßíèå òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ðàâíîâå-
ñèß. Âñåãî âûïîëíßåòñßM = 40000 ÌÄ-èòåðàöèé, ÷òî ñîîòâåòñòâóåò
âðåìåííîìó èíòåðâàëó t = M∆t = 200 τ . Áóäåì ðàññ÷èòûâàòü âñå
âåëè÷èíû â ïàðàìåòðàõ ïîòåíöèàëà Ëåííàðä-Äæîíñà.
Äåòàëè ìîäåëèðîâàíèè íà ýòàïå I çàäàþòñß ñëåäóþùèì îáðàçîì:
# region Äåòàëè ìîäåëèðîâàíèß
N = 1372;
M = 40000;
alat = 1.75f; nx = 7; ny = 7; nz = 7;
dt = 0.005f;
T_ext = 2.8f;
vel_dT = 0.02f;
dr_s = 0.3f;
init_type = 1;
cryst_type = "ãöê";
time = 0;
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#endregion
Íà îñíîâå ïîëó÷åííîé êîíôèãóðàöèè ñèñòåìû âûïîëíßåòñß âèçóà-
ëèçàöèß ñ ïîìîùüþ ïðîãðàììû VMD. Òàêæå âûïîëíßåòñß ðàñ÷åò
ôóíêöèè ðàäèàëüíîãî ðàñïðåäåëåíèß ÷àñòèö, êîòîðîå ïðåäñòàâëßåò-
ñß â ãðàôè÷åñêîì âèäå â âû÷èñëèòåëüíîì ïàêåòà Ìàòëàá. Îòñëåæè-
âàåòñß âðåìåííàß çàâèñèìîñòü òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ äëß
ðàâíîâåñíîé ñèñòåìû; äàííûå ñîõðàíßþòñß âî âíåøíåì ôàéëå è çà-
òåì îòîáðàæàþòñß â ãðàôè÷åñêîì âèäå ñ ïîìîùüþ ïàêåòà Ìàòëàá.
Ýòàï II. Óâåëè÷åíèå ïëîòíîñòè ñèñòåìû îò ρ ' 0.75σ−3 äî
ρ ' 1.05σ−3 ïðè ïîñòîßííîé òåìïåðàòóðå T = 2.8 /kB. Çäåñü èñ-
ïîëüçóåòñß NPT-àíñàìáëü, ãäå òåìïåðàòóðà è äàâëåíèå ñèñòåìû êîí-
òðîëèðóþòñß ñ ïîìîùüþ òåðìîñòàòà è áàðîñòàòà Íîçå-Ãóâåðà ñ ïà-
ðàìåòðàìè QT = 100 τ
2 è QB = 200 τ
2 ñîîòâåòñòâåííî. Êîëè÷å-
ñòâåííàß ïëîòíîñòü ñèñòåìû óâåëè÷èâàåòñß â ðåçóëüòàòå óìåíüøå-
íèß îáúåìà ñèñòåìû ïðè âíåøíåì äàâëåíèè P = 22/σ3. Èñõîäíîé
êîíôèãóðàöèåé ñèñòåìû ßâëßåòñß òåðìîäèíàìè÷åñêè ðàâíîâåñíàß
æèäêîñòü, ¾ïðèãîòîâëåííàß¿ íà ïðåäûäóùåì ýòàïå. Ñèñòåìà ïðè-
âîäèòñß â òåðìîäèíàìè÷åñêè ðàâíîâåñíîå ñîñòîßíèå ïðè òåìïåðàòó-
ðå T = 2.8 /kB è äàâëåíèè P = 22 /σ
3 íà âðåìåííîì èíòåðâàëå â
M = 40000 âðåìåííûõ øàãîâ, ÷òî ñîîòâåòñòâóåò âðåìåííîìó ìàñ-
øòàáó t = 200 τ (∆t = 0.005 τ ).
Äåòàëè ìîäåëèðîâàíèè íà ýòàïå II çàäàþòñß ñëåäóþùèì îáðàçîì:
# region Äåòàëè ìîäåëèðîâàíèß
N = 1372;
M = 40000;
dt = 0.005f;
T_ext = 2.8f; T0 = 2.8f;
Q_T = 100.0f;
P_ext = 22.0f;
Q_B = 200.0f;
vel_dT = 0.0f;
dr_s = 0.3f;
time = 0;
#endregion
Ïîñëå âûïîëíåíèß ìîäåëèðîâàíèß íà îñíîâå ïîëó÷åííîé êîíôèãó-
ðàöèè ñèñòåìû âûïîëíßåòñß âèçóàëèçàöèß ñ ïîìîùüþ ïðîãðàììû
VMD. Òàêæå âûïîëíßåòñß ðàñ÷åò ôóíêöèè ðàäèàëüíîãî ðàñïðåäåëå-
íèß ÷àñòèö ïðè ðàçëè÷íûõ ïëîòíîñòßõ ñèñòåìû. Ïîëó÷åííûå ôóíê-
öèè g(r) ïðåäñòàâëßþòñß â ãðàôè÷åñêîì âèäå ñ ïîìîùüþ ïàêåòà
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Ìàòëàá.
Ýòàï III. Îõëàæäåíèå ðàâíîâåñíîé æèäêîñòè äî òåìïåðàòóðû
Text = 0.4 /kB. Èñïîëüçóåòñß NVT-àíñàìáëü ñ òåðìîñòàòîì Íîçå-
Ãóâåðà (ïàðàìåòð QT = 100 τ
2). Ïëîòíîñòü ñèñòåìû ßâëßåòñß ïî-
ñòîßííîé è ðàâíîé ρ ' 1.05σ−3. Èñõîäíîé êîíôèãóðàöèåé ñèñòåìû
ßâëßåòñß òåðìîäèíàìè÷åñêè ðàâíîâåñíàß æèäêîñòü, ïðèãîòîâëåííàß
íà ïðåäûäóùåì ýòàïå. Îõëàæäåíèå ñèñòåìû ïðîèñõîäèò ñî ñêîðî-
ñòüþ υT = 0.02 /(kBτ) íà ïðîòßæåíèè âðåìåíè â M = 24000 âðå-
ìåííûõ øàãîâ. Äîïîëíèòåëüíûå 10000 âðåìåííûõ øàãîâ ïîçâîëßþò
ïðèâåñòè ñèñòåìó â òåðìîäèíàìè÷åñêè ðàâíîâåñíîå ñîñòîßíèå. Âåñü
ðàñ÷åòíûé âðåìåííîé èíòåðâàë ñîñòàâëßåò M = 34000 âðåìåííûõ
øàãîâ, ò.å. t = 170 τ (∆t = 0.005 τ ).
Äåòàëè ìîäåëèðîâàíèè íà ýòàïå III çàäàþòñß ñëåäóþùèì îáðà-
çîì:
# region
N = 1372;
M = 34000;
dt = 0.005f;
T_ext = 0.4f; T0 = 2.8f;
Q_T = 100.0f;
vel_dT = 0.0f;
dr_s = 0.3f;
time = 0;
#endregion
Ïîñëå çàâåðøåíèß îõëàæäåíèß íà îñíîâå ïîëó÷åííîé êîíôèãóðàöèè
âûïîëíßåòñß âèçóàëèçàöèß ñèñòåìû ñ ïîìîùüþ ïðîãðàììû VMD.
Äàëåå ïðè ðàçëè÷íûõ òåìïåðàòóðàõ ðàññ÷èòûâàåòñß ôóíêöèß ðàäè-
àëüíîãî ðàñïðåäåëåíèß ÷àñòèö, êðèâûå êîòîðîé ïðåäñòàâëßþòñß â
ãðàôè÷åñêîì âèäå ñ ïîìîùüþ ïàêåòà Ìàòëàá. Òàêæå îòñëåæèâàåòñß
âðåìåííàß ýâîëþöèß òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ ñèñòåìû. Ïî-
ëó÷åííûå äàííûå ñîõðàíßþòñß â ôàéë è â ãðàôè÷åñêîì âèäå ïðåä-
ñòàâëßþòñß ñ ïîìîùüþ ïàêåòà Ìàòëàá.
Êàæäûé îïèñàííûé âûøå ýòàï ìîäåëèðîâàíèß ïðåäñòàâëåí íà
ôàçîâîé äèàãðàììå íà ðèñóíêå 25, ãäå ñòðåëêîé îáîçíà÷åíû ïåðåõî-
äû ìåæäó ýòàïàìè I, II è III.
Ðåçóëüòàòû ìîäåëèðîâàíèß íà ýòàïå I. Íà ðèñóíêå 26à èçîá-
ðàæåíà êîíôèãóðàöèß æèäêîé ñèñòåìû ïðè òåìïåðàòóðå T = 2.8 /kB
è ïðè ïëîòíîñòè ρ ' 0.75σ−3. Ñòðóêòóðíûå èçìåíåíèß, ïðîèñõîäß-
ùèå â ñèñòåìå â ðåçóëüòàòå ïëàâëåíèß êðèñòàëëà ñ ÃÖÊ ðåøåòêîé,
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Ðèñ. 25: (T , ρ)-äèàãðàììà îäíîêîìïîíåíòíîé ñèñòåìû Ëåííàðä-Äæîíñà [16]. Ñòðåëêàìè îáî-
çíà÷åíû ïåðåõîäû ìåæäó ýòàïàìè I, II è III.
àíàëèçèðóþòñß ñ ïîìîùüþ ôóíêöèè ðàäèàëüíîãî ðàñïðåäåëåíèß ÷à-
ñòèö g(r). Íà ðèñóíêå 26á ïðåäñòàâëåíû êðèâûå g(r), ðàññ÷èòàííûå
ïðè ðàçëè÷íûõ òåìïåðàòóðàõ ñèñòåìû. Èç ðèñóíêà âèäíî, ÷òî ïèêè,
õàðàêòåðíûå ÃÖÊ ñòðóêòóðå, ïîñòåïåííî ñãëàæèâàþòñß. Äëß æèä-
êîñòè õàðàêòåðíî íàëè÷èå íåñêîëüêèõ ÷åðåäóþùèõñß ìàêñèìóìîâ è
ìèíèìóìîâ ðàçëè÷íîé èíòåíñèâíîñòè.
Ïîñëå ïåðåõîäà æèäêîé ñèñòåìû â ñîñòîßíèå òåðìîäèíàìè÷åñêî-
ãî ðàâíîâåñèß çíà÷åíèß òàêèõ âåëè÷èí, êàê òåìïåðàòóðà, âíóòðåííåå
äàâëåíèå, ïîòåíöèàëüíàß è êèíåòè÷åñêàß ýíåðãèè íà÷èíàþò îñöèë-
ëèðîâàòü âáëèçè íåêîòîðîãî ðàâíîâåñíîãî çíà÷åíèß. Íà ðèñóíêå 27
èçîáðàæåíà âðåìåííàß çàâèñèìîñòü ïîëíîé ýíåðãèè ñèñòåìû (êàê
ñóììà ïîòåíöèàëüíîé Epot è êèíåòè÷åñêîé Ekin ýíåðãèé), ïîòåíöè-
àëüíîé ýíåðãèè Epot, âíóòðåííåãî äàâëåíèß P è òåìïåðàòóðû T . Ðàñ-
ñìàòðèâàåòñß âðåìåííîé îòðåçîê t ∈ [200; 250] τ . Èç ðèñóíêà 27 âèä-
íî, ÷òî ïðè òåìïåðàòóðå T = 2.8 /kB âíóòðåííåå äàâëåíèå ñèñòåìû,
ðàññ÷èòàííîå ñ ïîìîùüþ âûðàæåíèß (19), ñîñòàâëßåò P ' 2.3 /σ3.
Ïîëó÷åííûå êîíôèãóðàöèè ìîæíî èñïîëüçîâàòü äëß èññëåäîâà-
íèß ôàçîâûõ ïåðåõîäîâ: ïëàâëåíèß, èñïàðåíèß, àìîðôèçàöèè, êðè-
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Ðèñ. 26: (à)  êîíôèãóðàöèß æèäêîé ñèñòåìû ïðè òåìïåðàòóðå T = 2.8 /kB è ïðè ïëîòíîñòè
ρ ' 0.75σ−3; (á)  ôóíêöèè ðàäèàëüíîãî ðàñïðåäåëåíèß ÷àñòèö, ðàññ÷èòàííûå ïðè ðàçëè÷íûõ
òåìïåðàòóðàõ ñèñòåìû.
ñòàëëèçàöèè.
Ðåçóëüòàòû ìîäåëèðîâàíèß íà ýòàïå II. Ïðèãîòîâëåííûé íà
ïåðâîì ýòàïå æèäêèé îáðàçåö èñïûòûâàåò âíåøíåå äàâëåíèå P =
22/σ3. Êîëè÷åñòâåííàß ïëîòíîñòü ñèñòåìû äîñòèãàåò çíà÷åíèß ρ '
1.05σ−3. Èçìåíåíèå îáúåìà ñèñòåìû â ýòîì ñëó÷àå ñîñòàâëßåò ∆V '
523σ3, ÷òî ñîîòâåòñòâóåò óìåíüøåíèþ îáúåìà äî V ' 1301σ3. Íà
ðèñóíêå 28à èçîáðàæåíà êîíôèãóðàöèß ïðè òåìïåðàòóðå T = 2.8 /kB
è âíåøíåì äàâëåíèè P = 22 /σ3. Ñ ïîìîùüþ ôóíêöèè ðàäèàëüíî-
ãî ðàñïðåäåëåíèß ÷àñòèö g(r) ôèêñèðóþòñß ñòðóêòóðíûå èçìåíåíèß
ïðè óâåëè÷åíèè ïëîòíîñòè ñèñòåìû îò ρ ' 0.75σ−3 äî ρ ' 1.05σ−3
(ñì. ðèñóíîê 28á). Íà ðèñóíêå âèäíî ñìåùåíèå ïèêîâ g(r) â îáëàñòü
ìàëûõ ðàññòîßíèé, ÷òî îáóñëîâëåíî óâåëè÷åíèåì ïëîòíîñòè. Ïðè
ýòîì ñèñòåìà ïî ïðåæíåìó íàõîäèòñß â æèäêîì ñîñòîßíèè.
Ðåçóëüòàòû ìîäåëèðîâàíèß íà ýòàïå III. Íà ðèñóíêå 29à
èçîáðàæåíà êîíôèãóðàöèß ñèñòåìû, ïîëó÷åííàß ïðè îõëàæäåíèè ñî
ñêîðîñòüþ υT = 0.02 /(kBτ) äî òåìïåðàòóðû T = 0.4 /kB. Íà ôóíê-
öèè ðàäèàëüíîãî ðàñïðåäåëåíèß ÷àñòèö g(r) íàáëþäàåòñß ðàñùåïëå-
íèå âòîðîãî ïèêà, ÷òî ñâßçûâàåòñß ñ ïåðåõîäîì æèäêîñòè â àìîðô-
íóþ ôàçó (ñì. ðèñóíîê 29á). Ïðè îõëàæäåíèè æèäêîñòè äî òåìïå-
ðàòóðû T = 0.4 /kB ïîòåíöèàëüíàß ýíåðãèß ñèñòåìû âîçðàñòàåò, à
êèíåòè÷åñêàß ýíåðãèß óìåíüøàåòñß. Âíóòðåííåå äàâëåíèå ñèñòåìû
ñîñòàâëßåò P ' 4.4 /σ3. Â ñîñòîßíèè òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ðàâíî-
âåñèß òåìïåðàòóðà, âíóòðåííåå äàâëåíèå, ïîòåíöèàëüíàß è ïîëíàß
ýíåðãèè àìîðôíîé ñèñòåìû îñöèëëèðóþò âáëèçè íåêîòîðîãî ðàâíî-
âåñíîãî çíà÷åíèß (ñì. ðèñóíîê 30). Íà ðèñóíêå 30à âèäíî, ÷òî ïî-
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Ðèñ. 27: (à)  âðåìåííàß çàâèñèìîñòü ïîëíîé ýíåðãèè ñèñòåìû, ïðåäñòàâëåííîé êàê ñóììà
ïîòåíöèàëüíîé Epot è êèíåòè÷åñêîé Ekin ýíåðãèé; (á)  âðåìåííàß çàâèñèìîñòü âíóòðåííåãî
äàâëåíèß ñèñòåìû, ðàññ÷èòàííàß ñ ïîìîùüþ âûðàæåíèß (19); (â)  âðåìåííàß çàâèñèìîñòü
òåìïåðàòóðû ñèñòåìû.
òåíöèàëüíàß ýíåðãèß ñèñòåìû ñî âðåìåíåì íà÷èíàåò âîçðàñòàòü, ïðè
ýòîì âíóòðåííåå äàâëåíèå ñèñòåìû ñî âðåìåíåì áûñòðî óìåíüøàåòñß
(ñì. ðèñóíîê 30á). Ýòî îáóñëîâëåíî ñëàáûìè ñòåêëîôîðìèðóþùèìè
ñâîéñòâàìè ëåííàðä-äæîíñîâñêîé ñèñòåìû.
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Ðèñ. 28: (à)  êîíôèãóðàöèß æèäêîé ñèñòåìû ïðè òåìïåðàòóðå T = 2.8 /kB è ïðè ïëîòíîñòè
ρ ' 1.05σ−3; (á)  êðèâûå ôóíêöèè ðàäèàëüíîãî ðàñïðåäåëåíèß ÷àñòèö, ðàññ÷èòàííûå äëß
æèäêîé ñèñòåìû ïðè ïëîòíîñòßõ ρ ' 0.75σ−3 è ρ ' 1.05σ−3.
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Ðèñ. 29: (à)  êîíôèãóðàöèß àìîðôíîé ñèñòåìû ïðè òåìïåðàòóðå T = 0.4 /kB ; (á)  êðèâûå
ôóíêöèè ðàäèàëüíîãî ðàñïðåäåëåíèß ÷àñòèö ïðè ðàçëè÷íîé òåìïåðàòóðå, ðàññ÷èòàííûå ïðè
áûñòðîì îõëàæäåíèè ñèñòåìû.
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Ðèñ. 30: (à)  âðåìåííàß çàâèñèìîñòü ïîëíîé ýíåðãèè àìîðôíîé ñèñòåìû, ïðåäñòàâëåííîé
êàê ñóììà ïîòåíöèàëüíîé Epot è êèíåòè÷åñêîé Ekin ýíåðãèé; (á)  âðåìåííàß çàâèñèìîñòü
âíóòðåííåãî äàâëåíèß, ðàññ÷èòàííàß ñ ïîìîùüþ âûðàæåíèß (19); (â)  âðåìåííàß çàâèñèìîñòü
òåìïåðàòóðû àìîðôíîé ñèñòåìû.
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1. Â ÷åì çàêëþ÷àþòñß ñõîäñòâà è ðàçëè÷èß â ìåòîäàõ ìîäåëèðîâà-
íèß ìîëåêóëßðíîé äèíàìèêè? Îïèøèòå ïðåèìóùåñòâà è íåäîñòàòêè
ýòèõ ìåòîäîâ.
2. Íàçîâèòå ïðè÷èíó èñïîëüçîâàíèß êëàññè÷åñêîãî ìåòîäà ìîäåëè-
ðîâàíèß ìîëåêóëßðíîé äèíàìèêè ïðåèìóùåñòâåííî äëß èçó÷åíèß
æèäêîãî ñîñòîßíèß, ïî ñðàâíåíèþ ñ òâåðäûì òåëîì è ãàçîì?
3. Ïåðåéòè îò ëåííàðä-äæîíñîâñêèõ åäèíèö èçìåðåíèß â ìåæäóíà-
ðîäíóþ ñèñòåìó åäèíèö (ÑÈ): T = 2.5 /kB, P = 1.8 /σ
3, E = 50 .
Çäåñü  = 150K · kB, σ = 0.29 íì, kB = 1.38 · 10−23 Äæ/Ê.
4. Ðàññ÷èòàòü ñêîðîñòü υ, óñêîðåíèå a è ñèëó F , â åäèíèöàõ ñèñòåìû
ÑÈ, åñëè υ = 3.7σ/τ , a = 1.5σ/τ 2, F = 20 /σ. Çäåñü  = 210K · kB,
σ = 0.32 íì, m = 25.2 · 10−27 êã.
5. Ïðåäñòàâèòü âåëè÷èíû â ëåííàðä-äæîíñîâñêèõ åäèíèöàõ:
à) òåìïåðàòóðà: T = 2000K, T = 273K, T = 50K;
á) äàâëåíèå: P = 20000Ïà, P = 50 àòì, P = 600ÌÍ/ì2;
â) ýíåðãèß: E = 0.5·10−20 Äæ, E = 0.26 ýÂ, E = 10·10−18 Äæ;
ã) ñêîðîñòü: υ = 200ì/ñ, υ = 120 ñì/ñ, υ = 1000ì/ñ.
Çäåñü  = 100K · kB, σ = 0.25 íì, m = 2.5 · 10−27 êã.
6. Êàêîâà ñâßçü ìåòîäà ìîëåêóëßðíîé äèíàìèêè ñî ñòàòèñòè÷åñêîé
ìåõàíèêîé? Êàê îïðåäåëßåòñß ñðåäíßß ïî àíñàìáëþ?
7. Îïðåäåëèòü ïîëîæåíèå ÷àñòèöû â ìîìåíòû âðåìåíè t1 = 1 ïñ,
t2 = 1.2 ïñ è t3 = 1.4 ïñ, åñëè îíà äâèæåòñß âíóòðè ß÷åéêè ìîäåëè-
ðîâàíèß ñ ïîñòîßííîé ñêîðîñòüþ, êîìïîíåíòû êîòîðîé ñîñòàâëßþò
υx = 50ì/ñ, υy = 100ì/ñ è υz = 0 . Íà÷àëüíûå êîîðäèíàòû ÷àñòèöû
x0 = 2 íì, y0 = 4.5 íì è z0 = 1.0 íì.
8. Ñêîëüêî ïîòðåáóåòñß âðåìåííûõ øàãîâM ïðè ìîäåëèðîâàíèè íà
ïðîòßæåíèè âðåìåíè t = 10 íñ, åñëè âðåìåííîé øàã èíòåãðèðîâàíèß
óðàâíåíèé äâèæåíèß ñîñòàâëßåò ∆t = 1ôñ?
90
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9. Ñêîëüêî âðåìåííûõ øàãîâ ïîòðåáóåòñß äëß òîãî, ÷òîáû íàãðåòü
ñèñòåìó îò T = 250K äî T = 400K ñî ñêîðîñòüþ υT = 10
10 K/c,
åñëè ðàñ÷åòû âûïîëíßþòñß ñ âðåìåííûì øàãîì ∆t = 10ôñ?
10. Îïðåäåëèòü êîëè÷åñòâî âðåìåííûõ øàãîâ, äîñòàòî÷íûõ äëß îõëà-
æäåíèß ñèñòåìû îò T = 360K äî T = 273K ñî ñêîðîñòüþ υT =
1011 K/c, åñëè âðåìåííîé øàã ñîñòàâëßåò ∆t = 1.5ôñ.
11. Ðàññ÷èòàòü êîëè÷åñòâî âðåìåííûõ øàãîâ, íåîáõîäèìûõ äëß îõëà-
æäåíèß ñèñòåìû îò T = 2.5 /kB äî T = 0.4 /kB ñî ñêîðîñòüþ
υT = 0.005 /(kBτ), åñëè âðåìåííîé øàã ñîñòàâëßåò ∆t = 0.002 τ .
12. Îïðåäåëèòü âðåìåííîé øàã ∆t, åñëè äëß íàãðåâàíèß ñèñòåìû
îò T = 0.2 /kB äî T = 3.2 /kB ñî ñêîðîñòüþ υT = 0.01 /(kBτ)
òðåáóåòñß M = 105 âðåìåííûõ øàãîâ.
13. Îïðåäåëèòü ñêîðîñòü îõëàæäåíèß ñèñòåìû υT â åäèíèöàõ ÑÈ,
åñëè äëß îõëàæäåíèß îò T = 2.8 /kB äî T = 0.6 /kB òðåáóåòñß
M = 105 âðåìåííûõ øàãîâ ïðè ∆t = 5 · 10−3 τ . Çäåñü  = 110K · kB,
m = 24 · 10−27 êã, σ = 0.35 íì.
14. Êàêèì îáðàçîì â êëàññè÷åñêîì ìåòîäå ìîäåëèðîâàíèß ìîëåêó-
ëßðíîé äèíàìèêè ó÷èòûâàþòñß ýôôåêòû êîíå÷íîãî ðàçìåðà ñèñòå-
ìû? Êàê ýòè ýôôåêòû âëèßþò íà ðåçóëüòàò ìîëåêóëßðíî-äèíàìè-
÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ?
15. Ïîñòðîèòü àëãîðèòì ïåðèîäè÷åñêèõ ãðàíè÷íûõ óñëîâèé äëß
ñôåðè÷åñêîé ß÷åéêè ìîäåëèðîâàíèß ðàäèóñà R. Ïðåäñòàâèòü áëîê-
ñõåìó.
16. Âûïîëíßåòñß ìîäåëèðîâàíèå äâóìåðíîé ñèñòåìû ñ ïîìîùüþ
ß÷åéêè ìîäåëèðîâàíèß êðóãëîé ôîðìû. Ðàäèóñ ß÷åéêè ñîñòàâëß-
åò R. Êàêèå ïåðèîäè÷åñêèå óñëîâèß äîëæíû èñïîëüçîâàòüñß â ýòîì
ñëó÷àå?
17. Èìååòñß íåêîòîðàß ïëîñêàß ñèñòåìà, ïðåäñòàâëåííàß ß÷åéêîé
ìîäåëèðîâàíèß øåñòèãðàííîé ôîðìû. Äëèíû ðåáåð r. Çàïèñàòü ïå-
ðèîäè÷åñêèå ãðàíè÷íûå óñëîâèß.
18. Èññëåäóéòå ïðèìåíèìîñòü ïåðèîäè÷åñêèõ ãðàíè÷íûõ óñëîâèé â
ñëó÷àå NVT- è NPT-àíñàìáëåé.
19. Ïîñòðîèòü àëãîðèòì ïåðèîäè÷åñêèõ ãðàíè÷íûõ óñëîâèé äëß
ïðßìîóãîëüíîé ñèñòåìû, åñëè ðåáðà ß÷åéêè Lx = 10σ, Ly = 2.0Lx
è Lz = 0.5Ly. Ïðåäñòàâèòü áëîê-ñõåìó.
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20. Îïðåäåëèòü êîîðäèíàòû ÷àñòèöû r′(x′, y′, z′), ïîêèíóâøåé ß÷åé-
êó ìîäåëèðîâàíèß ñ äëèíàìè ñòîðîí îò 0 äî Lx = 10 σ, Ly = 15 σ,
Lz = 10σ, ïðè èñïîëüçîâàíèè ïåðèîäè÷åñêèõ ãðàíè÷íûõ óñëîâèé.
Ðàññìîòðåòü ñëó÷àé, ïðè êîòîðîì ïðåäûäóùåå ïîëîæåíèå ÷àñòèöû
ñîñòàâëßåò:
à) x = 11.2σ, y = 5.6σ, z = 10.1σ;
á) x = 2.3σ, y = 10.0σ, z = 10.3σ;
â) x = 11.2σ, y = 11.0σ, z = 10.5σ;
ã) x = 0.5σ, y = −0.6σ, z = −1.2σ;
ä) x = −2.5σ, y = 2.6σ, z = 10.2σ;
å) x = −1.5σ, y = −0.1σ, z = 11.2σ.
Äëß êàæäîãî ñëó÷àß ïðåäñòàâèòü ñõåìàòè÷íûé ðèñóíîê, ïîêàçû-
âàþùèé èçìåíåíèå ïîëîæåíèß ÷àñòèöû îòíîñèòåëüíî ß÷åéêè ìîäå-
ëèðîâàíèß.
21. Ðàññ÷èòàòü èçìåíåíèå ðàññòîßíèß ìåæäó ÷àñòèöàìè r
′
xij, r
′
yij è
r
′
zij ñ ó÷åòîì ïåðèîäè÷åñêèõ ãðàíè÷íûõ óñëîâèé, åñëè:
à) rxij = 4σ, ryij = 8σ, rzij = −4σ;
á) rxij = 5σ, ryij = −9σ, rzij = 14σ;
â) rxij = −4.5σ, ryij = 9.5σ, rzij = 6.2σ;
ã) rxij = −5σ, ryij = 3σ, rzij = −14.5σ;
ä) rxij = 3.5σ, ryij = 8.2σ, rzij = 14σ;
å) rxij = 2σ, ryij = −5.5σ, rzij = 10.2σ.
Ðàçìåð ß÷åéêè ìîäåëèðîâàíèß ñîñòàâëßåò:−4σ ≤ Lx ≤ 4σ,−6σ ≤
Ly ≤ 6σ è −10σ ≤ Lz ≤ 10σ.
22. Îöåíèòü ñðåäíåêâàäðàòè÷íîå îòêëîíåíèå ∆r äëß êîîðäèíàò àòî-
ìîâ ïðè èíòåãðèðîâàíèè óðàâíåíèé äâèæåíèß ñ ïîìîùüþ ñêîðîñòíî-
ãî àëãîðèòìà Âåðëå. Ïðèìå÷àíèå: ïîëó÷èòü âûðàæåíèå äëß ðàñ÷åòà
∆r.
23. Îïðåäåëèòü òåìïåðàòóðó ñèñòåìû, åñëè ñðåäíåêâàäðàòè÷íàß
ñêîðîñòü äâèæåíèß ÷àñòèö ñîñòàâëßåò:
à) υ¯ = 250ì/ñ;
á) υ¯ = 600 íì/íñ;
â) υ¯ = 105 ñì/ñ;
ã) υ¯ = 5 · 10−10 ì/ïñ.
Ìàññà ÷àñòèö m = 24.5 · 10−27 êã.
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24. Îïðåäåëèòü ñðåäíåêâàäðàòè÷íóþ ñêîðîñòü äâèæåíèß ÷àñòèö
îäèíàêîâîé ìàññû m = 32 · 10−27 êã ïðè òåìïåðàòóðå:
à) T = 50K;
á) T = 273K;
â) T = 600 ◦C;
ã) T = 200 ◦C.
25. Îöåíèòü âíóòðåííåå äàâëåíèå ñèñòåìû, ñîñòîßùåé èç 105 ÷à-
ñòèö, ðàñïîëîæåííûõ âíóòðè ß÷åéêè ìîäåëèðîâàíèß îáúåìà V =
2 · 105 σ3, ãäå σ = 0.28 íì, åñëè òåìïåðàòóðà ñèñòåìû ñîñòàâëßåò
T = 300K. Âèðèàëüíûì âêëàäîì óðàâíåíèß (19) ïðåíåáðå÷ü.
26. Îöåíèòü âíóòðåííåå äàâëåíèå ñèñòåìû P , ñîñòîßùåé èç 103
÷àñòèö îäèíàêîâîé ìàññû m = 41 · 10−27 êã, äâèæóùèõñß ñî ñðåä-
íåêâàäðàòè÷íîé ñêîðîñòüþ υ¯ = 3σ/τ . Îáúåì ñèñòåìû ñîñòàâëßåò
V = 3400σ3 (σ = 0.35 íì,  = 90K · kB). Âèðèàëüíûì âêëàäîì
óðàâíåíèß (19) ïðåíåáðå÷ü.
27. Îïðåäåëèòü òåìïåðàòóðó ñèñòåìû, åñëè âíóòðåííåå äàâëåíèå
ñèñòåìû ïðè êîëè÷åñòâåííîé ïëîòíîñòè ρ = 0.45σ−3 ñîñòàâëßåò P =
12 /σ3. Çäåñü  = 110K · kB.
28. Ðàññ÷èòàòü òåìïåðàòóðó ñèñòåìû T è òåðìîñòàòà Text ïðè òåð-
ìîñòàòèðîâàíèè ìåòîäîì ìàñøòàáèðîâàíèß ñêîðîñòåé, åñëè:
à) ∆T = 10K, λsc = 1.02;
á) ∆T = −25K, λsc = 0.81;
â) ∆T = −12K, λsc = 0.99;
ã) ∆T = 80K, λsc = 1.2.
Çäåñü ∆T = Text − T (t).
29. Èç ïðåäûäóùåé çàäà÷è îöåíèòü èçìåíåíèå ñêîðîñòè äâèæåíèß
÷àñòèöû, åñëè åå ìàññà ñîñòàâëßåò m = 35 · 10−27 êã.
30. Îïðåäåëèòü òåìïåðàòóðó òåðìîñòàòà Text, åñëè ìàñøòàáèðîâà-
íèå ñêîðîñòè äâèæåíèß ÷àñòèö ïðîèñõîäèò ïðè çíà÷åíèßõ:
à) λsc = 0.45, T = 100K;
á) λsc = 1.2, T = 2500K;
â) λsc = 0.98, T = 1.5 /kB;
ã) λsc = 1.15, T = 0.9 /kB.
31. Ðàññ÷èòàòü òåìïåðàòóðó òåðìîñòàòà Áåðåíäñåíà Text, åñëè ìãíî-
âåííàß òåìïåðàòóðà ñèñòåìû T = 250K. Çäåñü ìîäåëèðîâàíèå ìî-
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ëåêóëßðíîé äèíàìèêè âûïîëíßåòñß ñ âðåìåííûì øàãîì ∆t = 10ôñ.
Ðàññìîòðåòü ñëåäóþùèå ñëó÷àè:
à) λB = 1.2, Q
(B)
T = 100ôñ;
á) λB = 0.85, Q
(B)
T = 10
−15 ñ;
â) λB = 0.98, Q
(B)
T = 10
−2 ïñ.
32. Îïðåäåëèòü èçìåíåíèå òåìïåðàòóðû ñèñòåìû ∆T ïðè èñïîëü-
çîâàíèè òåðìîñòàòà Áåðåíäñåíà ñ ïàðàìåòðàìè λB = 1.05 è Q
(B)
T =
10ôñ, åñëè òåìïåðàòóðà òåðìîñòàòà ñîñòàâëßåò Text = 900K. Âðå-
ìåííîé øàã ñîñòàâëßåò ∆t = 0.5ôñ.
33. Äëß çàäà÷è 32 îïðåäåëèòü èçìåíåíèå ñêîðîñòè äâèæåíèß ÷àñòè-
öû ∆υ, åñëè ìàññà ÷àñòèöû ñîñòàâëßåò m = 25 · 10−27 êã.
34. Îïðåäåëèòü îïòèìàëüíîå çíà÷åíèå ïàðàìåòðà QT òåðìîñòàòà
Íîçå-Ãóâåðà, åñëè ìîäåëèðóåìàß ñèñòåìà ñîñòîèò èç 1023 ÷àñòèö.
Òåðìîñòàò èìååò òåìïåðàòóðó 350K. Âðåìß ñòðóêòóðíîé ðåëàêñà-
öèè ñèñòåìû ñîñòàâëßåò 10ôñ.
35. Ðàññ÷èòàòü âíóòðåííåå äàâëåíèå ñèñòåìû P , åñëè äàâëåíèå áà-
ðîñòàòà Áåðåíäñåíà ñîñòàâëßåò Pext = 100 àòì. Ðàññìîòðåòü ñëåäóþ-
ùèå ñëó÷àè:
à) ξB = 1.2 c
−1, Q(B)P /βT = 50 àòì·ñ;
á) ξB = 0.85 c
−1, Q(B)P /βT = 500 àòì·ñ;
â) ξB = 1.05 c
−1, Q(B)P /βT = 100 àòì·ñ.
36. Îïðåäåëèòü èçìåíåíèå îáúåìà ñèñòåìû ∆V = V − V0 ïðè èñ-
ïîëüçîâàíèè áàðîñòàòà Íîçå-Ãóâåðà, åñëè:
à) ξ = 1.1 τ−1, ∆t = 0.01 τ ;
á) ξ = 0.5 c−1, ∆t = 10ôñ;
â) ξ = 1.45 τ−1, ∆t = 0.002 τ ;
ã) ξ = 0.95 c−1, ∆t = 0.5ôñ.
Íà÷àëüíûé îáúåì ñèñòåìû ñîñòàâëßåò V0 = 2000σ
3, ãäå σ =
0.25 íì (τ ' 10−12 c).
37. Îöåíèòü ëèíåéíûå ðàçìåðû L
′
x, L
′
y è L
′
z è îáúåì V ñèñòåìû
ïðè èñïîëüçîâàíèè áàðîñòàòà Íîçå-Ãóâåðà ñ ïàðàìåòðîì: à) ξ =
0.95ôc−1; á) ξ = 1.05ôc−1; â) ξ = 0.86ôc−1 ïðè âðåìåííîì øàãå
∆t = 0.5ôñ. Íà÷àëüíûé ðàçìåð ß÷åéêè ìîäåëèðîâàíèß ñîñòàâëßåò
Lx = 10 íì, Ly = 12 íì è Lz = 11 íì.
Çàäàíèß äëß êîíòðîëß çíàíèé 95
38. Îïðåäåëèòü èçìåíåíèå ëèíåéíûõ ðàçìåðîâ L
′
x, L
′
y è L
′
z è îáúåìà
V ñèñòåìû ïðè èñïîëüçîâàíèè áàðîñòàòà Áåðåíäñåíà ñ ïàðàìåòðîì:
à) ξB = 1.45 τ
−1; á) ξB = 0.65 τ−1 ïðè âðåìåííîì øàãå ∆t = 0.002 τ .
Íà÷àëüíûé ðàçìåð ß÷åéêè ìîäåëèðîâàíèß Lx = 20 σ, Ly = 25 σ è
Lz = 10σ.
39. Ðàññ÷èòàòü óñêîðåíèå ÷àñòèöû ìàññîé m = 26 · 10−27 êã, åñëè
ñî ñòîðîíû îñòàëüíûõ ÷àñòèö íà íåå äåéñòâóåò ñèëà, ðàâíàß F =
500 · 10−14 Í.
40. Ðàññ÷èòàòü ñêîðîñòü äâèæåíèß è óñêîðåíèå ÷àñòèöû ìàññîé
m = 25·10−27 êã, åñëè íà íåå äåéñòâóåò, ñèëà ðàâíàß F = 350·10−10 Í.
Èçìåíåíèå ñêîðîñòè ïðîèñõîäèò íà ïðîòßæåíèè âðåìåíè t = 0.5ôñ.
41. Êàêèì îáðàçîì âûïîëíßþòñß çàêîíû ñîõðàíåíèß èìïóëüñà è
ýíåðãèè ïðè ìîäåëèðîâàíèè ìîëåêóëßðíîé äèíàìèêè? Â êàêîì ñëó-
÷àå íå âûïîëíßåòñß çàêîí ñîõðàíåíèß ìîìåíòà èìïóëüñà?
42. Ðàññ÷èòàòü èìïóëüñû äâóõ ÷àñòèö îäèíàêîâîé ìàññû m = 26.8 ·
10−27 êã ïîñëå èõ àáñîëþòíî óïðóãîãî ñîóäàðåíèß, åñëè äî ñòîëêíîâå-
íèß îíè äâèãàëèñü ñî ñêîðîñòßìè υ1 = 200ì/ñ è υ2 = 350ì/ñ. Îòíî-
øåíèå ñêîðîñòåé ÷àñòèö ïîñëå èõ ñòîëêíîâåíèß ñîñòàâëßåò υ
′
1/υ
′
2 =
0.8. Äâèæåíèå ÷àñòèö ßâëßåòñß îäíîìåðíûì.
43. Îïðåäåëèòü ñêîðîñòü ñîâìåñòíîãî äâèæåíèß äâóõ ÷àñòèö ïîñëå
èõ àáñîëþòíî íåóïðóãîãî ñîóäàðåíèß, åñëè ÷àñòèöû äâèãàëèñü ñî
ñêîðîñòßìè υ1 = 460ì/ñ è υ2 = 250ì/ñ. Ìàññà ÷àñòèö ñîñòàâëßåò
m1 = 24.8 ·10−27 êã è m2 = 28.2 ·10−27 êã. Äâèæåíèå ÷àñòèö ßâëßåòñß
îäíîìåðíûì.
44. Îïðåäåëèòü çíà÷åíèå ãàìèëüòîíèàíà ñèñòåìû, åñëè ïîòåíöè-
àëüíàß ýíåðãèß âñåé ñèñòåìû ñîñòàâëßåò Epot = −0.025 ýÂ. ×àñòèöû
ñèñòåìû èìåþò îäèíàêîâóþ ìàññó m = 28.5 ·10−27 êã, ñðåäíåêâàäðà-
òè÷íàß ñêîðîñòü äâèæåíèß êîòîðûõ ñîñòàâëßåò υ¯ = 150ì/ñ. Îïðå-
äåëèòü, â êàêîé ôàçå ìîæåò íàõîäèòüñß ñèñòåìà.
45. Îïðåäåëèòü êèíåòè÷åñêèå è ïîòåíöèàëüíûå ýíåðãèè â ðàñ÷åòå
íà îäèí àòîì. Âûâåñòè ôîðìóëû äëß ðàñ÷åòà ñîîòâåòñòâóþùèõ âå-
ëè÷èí.
46. Ðàññ÷èòàòü êèíåòè÷åñêóþ ýíåðãèþ ÷àñòèöû ìàññîé m = 25.5 ·
10−27 êã, åñëè êîìïîíåíòû ñêîðîñòè åå äâèæåíèß ñîñòàâëßþò υx =
50ì/ñ, υy = −43ì/ñ è υz = 1.5ì/ñ.
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47. Îïðåäåëèòü ñóììàðíóþ êèíåòè÷åñêóþ ýíåðãèþ òðåõ ÷àñòèö ñè-
ñòåìû îäèíàêîâîé ìàññû m = 42 · 10−27 êã, åñëè èõ èìïóëüñû ñî-
ñòàâëßþò p1 = 3.2 · 10−14 êã·ì/ñ, p2 = 5.7 · 10−14 êã·ì/ñ è p3 =
10.5 · 10−14 êã·ì/ñ.
48. Îïðåäåëèòü ïîëíóþ ýíåðãèþ ñèñòåìû, ñîñòîßùåé èç 500 àòî-
ìîâ, åñëè óäåëüíàß êèíåòè÷åñêàß è ïîòåíöèàëüíàß ýíåðãèè ñèñòåìû
ñîñòàâëßþò Ekin = 0.002 ýÂ è Epot = −0.008 ýÂ ñîîòâåòñòâåííî.
49. Îïðåäåëèòü óäåëüíóþ ïîòåíöèàëüíóþ ýíåðãèþ ñèñòåìû, ñîñòî-
ßùåé èç 2500 àòîìîâ, åñëè ïîëíàß è êèíåòè÷åñêàß ýíåðãèè ñèñòåìû
ñîñòàâëßþò E = 60 ýÂ è Ekin = 80 ýÂ ñîîòâåòñòâåííî.
50. Êàêèìè ñïîñîáàìè ìîæíî îöåíèòü ïåðåõîä ñèñòåìû â ñîñòîßíèå
òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ðàâíîâåñèß?
51. Ðàññ÷èòàòü êîîðäèíàòû ÷àñòèöû â äâóìåðíîé ñèñòåìå â ìîìåí-
òû âðåìåíè t1 = 1.5 τ è t2 = 2.5 τ , åñëè ÷àñòèöà äâèãàåòñß ñ óñêî-
ðåíèåì ax = 10σ/τ
2 è ay = −5σ/τ 2. Íà÷àëüíûå êîîðäèíàòû ÷à-
ñòèöû x0 = 0.5σ è y0 = 1.2σ. Êîìïîíåíòû ñêîðîñòè ñîñòàâëßþò
υx0 = 0.5σ/τ è υy0 = 2σ/τ .
52. Ïîëó÷èòü âûðàæåíèå äëß ðàñ÷åòà ñèëû ìåæ÷àñòè÷íîãî âçàèìî-
äåéñòâèß F â ñëó÷àå ïîòåíöèàëà Ìîðçå, îïðåäåëßåìîãî âûðàæåíèåì
(52).
53. Ïîëó÷èòü âûðàæåíèå äëß ñèëû ìåæ÷àñòè÷íîãî âçàèìîäåéñòâèß
F â ñëó÷àå ïîòåíöèàëà âèäà U = Upair + Ucharge, ãäå Upaur è Ucharge
îïðåäåëßþòñß âûðàæåíèßìè (60) è (61).
54. Íàéòè âûðàæåíèå äëß ñèëû F (rij) ïàðíîãî âçàèìîäåéñòâèß ÷à-
ñòèö â ñëó÷àå ïîòåíöèàëîâ ñëåäóþùåãî âèäà:
à) U(rij) = 
(
σ
rij
)12
exp
(
σ
rc−rij
)
;
á) U(rij) = r
−m
ij σ
m − A exp [σ−rijδ ]+B cos(2pirija ) ;
â) U(rij) = 
(
σ
rij
)p
exp
[
− (rijσ )3]−  ln( σrij) ;
ã) U(rij) = 
(
σ
rij
−B(rij)
)n
− A
(
σ
rij
)m
exp
(
γ
rij−rc
)
;
B(rij) = D[cos θijk − cos θ0ijk]2
(
σ
rij
)p
.
55. Îïðåäåëèòü ïîòåíöèàëüíóþ ýíåðãèþ äâóõ ÷àñòèö, ðàñïîëîæåí-
íûõ íà ðàññòîßíèè rij äðóã îò äðóãà, åñëè îíè âçàèìîäåéñòâóþò ÷å-
ðåç ìîäåëüíûé ïîòåíöèàë Ëåííàðä-Äæîíñà ñ ïàðàìåòðàìè ñèñòåìû
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 = 0.26 ýÂ è σ = 0.35 íì. Ðàññìîòðåòü ñëåäóþùèå ñëó÷àè:
à) rij = 0.9σ; ã) rij = 2.6σ;
á) rij = 1.0σ; ä) rij = 1.2σ;
â) rij = 1.5σ; å) rij = 0.8σ.
56. Äëß êàæäîãî ñëó÷àß çàäà÷è 55 ðàññ÷èòàòü ñèëó ìåæ÷àñòè÷íîãî
âçàèìîäåéñòâèß F .
57. Êàêîâà ñóòü ìåòîäà ¾ñïèñêà Âåðëå¿? Êàêèì îáðàçîì ïðîèñõîäèò
ðàñ÷åò âçàèìîäåéñòâèß ÷àñòèö ïðè èñïîëüçîâàíèè ¾ñïèñêà Âåðëå¿?
58. Êàêèì îáðàçîì ìîæíî óìåíüøèòü êîëè÷åñòâî âû÷èñëèòåëüíûõ
îïåðàöèé ïðè ðàñ÷åòå âçàèìîäåéñòâèé àòîìîâ/ìîëåêóë?
59. Ïðèìåòèòü ìåòîä ¾ñïèñîê Âåðëå¿ äëß äâóìåðíîé ñèñòåìû.
60. Â ÷åì ïðåèìóùåñòâî èñïîëüçîâàíèß òàáëè÷íîãî ïðåäñòàâëåíèß
ýíåðãèè è ñèë âçàèìîäåéñòâèß â ìåòîäå ìîäåëèðîâàíèß ìîëåêóëßð-
íîé äèíàìèêè?
61. Îïðåäåëèòü âûèãðûø â ïðîèçâîäèòåëüíîñòè ïðè èñïîëüçîâàíèè
òàáëè÷íîãî ñïîñîáà ïðåäñòàâëåíèß ñèë âçàèìîäåéñòâèß.
62. Êàê âëèßåò ïðàâèëüíàß ïîñòàíîâêà íà÷àëüíûõ óñëîâèé è îðãà-
íèçàöèß ðàñ÷åòíûõ ýòàïîâ ìîäåëèðîâàíèß íà ñêîðîñòü âû÷èñëåíèé
è íà òî÷íîñòü ðåçóëüòàòîâ?
63. Ðàññ÷èòàòü çíà÷åíèå ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè è ñèëû ÷åðåç ïî-
òåíöèàë Ëåííàðä-Äæîíñà ïðè ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèßõ ìåæ÷àñòè÷íîãî
ðàññòîßíèß. Ïðåäñòàâèòü ðåçóëüòàòû â òàáëè÷íîì âèäå äëß êàæäîé
âåëè÷èíû. Ïðèìå÷àíèå: ðàçìåð òàáëèöû äîëæåí ñîñòàâèòü íå ìåíåå
20000 ñòðîê.
64. Îöåíèòü âîçìîæíûå ïîãðåøíîñòè è îïðåäåëèòü èõ èñòî÷íèêè íà
ðàçëè÷íûõ ýòàïàõ ìîëåêóëßðíî-äèíàìè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ.
65. Ñ ïîìîùüþ ïðîãðàììû Visual Studio C# ñîçäàòü ïðîåêò â êîí-
ñîëüíîì ðåæèìå ñ íàçâàíèåì Comp_MD_Sim.
66. Ñîãëàñíî áëîê-ñõåìå èç ðèñóíêà 21 íàïèñàòü ïðîöåäóðó ðåà-
ëèçàöèè îñíîâíûõ ýòàïîâ ìîäåëèðîâàíèß ìîëåêóëßðíîé äèíàìèêè ñ
ïîìîùüþ ïðîåêòà Comp_MD_Sim íà ßçûêå ïðîãðàììèðîâàíèß C#.
67. Ñ ó÷åòîì çàäàíèé 65 è 66 íàïèñàòü è âíåäðèòü â ïðîãðàììó
Comp_MD_Sim ïðîöåäóðó:
à) ïåðèîäè÷åñêèõ ãðàíè÷íûõ óñëîâèé: boundary_conditions;
98 Á.Í. Ãàëèìçßíîâ, À.Â. Ìîêøèí
á) èíòåãðèðîâàíèß óðàâíåíèé äâèæåíèß ÷åðåç ñêîðîñòíîé
àëãîðèòì Âåðëå: system_dynamics, ãäå èñïîëüçóåòñß òåðìîñòàò, îñ-
íîâàííûé íà ìåòîäå ìàñøòàáèðîâàíèß ñêîðîñòåé;
â) ðàñ÷åòà ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè è ñèëû ìåæ÷àñòè÷íîãî
âçàèìîäåéñòâèß: load_forces;
ã) ñîõðàíåíèß êîíôèãóðàöèè ñèñòåìû äëß âèçóàëèçàöèè ñ
ïîìîùüþ ïðîãðàììû VMD: load_lammps_trajectory.
68. Ïîñòðîèòü áëîê-ñõåìó, ñîäåðæàùóþ ýòàïû ìîäåëèðîâàíèß ìî-
ëåêóëßðíîé äèíàìèêè ñîãëàñíî çàäà÷è 67.
69. Íàïèñàòü ïðîãðàììó íà ßçûêå C#, ïîçâîëßþùóþ ñîçäàòü êîí-
ôèãóðàöèþ ñèñòåìû â âèäå ãðàíåöåíòðèðîâàííîé êóáè÷åñêîé (ÃÖÊ)
ðåøåòêè. Ïðèìå÷àíèå: âîñïîëüçîâàòüñß ïðîãðàììíûì êîäîì 4.2.
70. Íàïèñàòü ïðîãðàììó, ïîçâîëßþùóþ ñîçäàòü êîíôèãóðàöèþ ñè-
ñòåìû, ãäå êîîðäèíàòû ÷àñòèö çàäàþòñß ñ ïîìîùüþ ãåíåðàòîðà ñëó-
÷àéíûõ ÷èñåë.
71. Äëß ñèñòåìû, ñîñòîßùåé èç 1000 ÷àñòèö, ðàñïîëîæåííûõ â ïðß-
ìîóãîëüíîé ß÷åéêå ñ äëèíàìè ñòîðîí Lx = 10σ, Ly = 15σ è Lz =
12σ, ïîëó÷èòü êîíôèãóðàöèþ ñ ïîìîùüþ ãåíåðàòîðà ñëó÷àéíûõ ÷è-
ñåë. Ñîõðàíèòü ïîëó÷åííóþ êîíôèãóðàöèþ âî âíåøíåì ôàéëå è âè-
çóàëèçèðîâàòü ñ ïîìîùüþ ïðîãðàììû VMD.
72. Äëß ñèñòåìû, ñîñòîßùåé èç 2048 ÷àñòèö, ðàñïîëîæåííûõ â êó-
áè÷åñêîé ß÷åéêå, ïîëó÷èòü êîíôèãóðàöèþ â âèäå êðèñòàëëè÷åñêîé
ÃÖÊ ðåøåòêè, ãäå ïîñòîßííàß ðåøåòêè ñîñòàâëßåò 1.65σ. Îïðåäå-
ëèòü êîëè÷åñòâåííóþ ïëîòíîñòü ñèñòåìû. Ïîëó÷åííûé ðåçóëüòàò âè-
çóàëèçèðîâàòü ñ ïîìîùüþ ïðîãðàììû VMD.
73. Âíåäðèòü ïðîöåäóðó ãåíåðàöèè íà÷àëüíîé êîíôèãóðàöèè ñèñòå-
ìû load_initial_stat â ïðîãðàììó Comp_MD_Sim.
74. Âíåäðèòü â ïðîãðàììó Comp_MD_Sim ïðîöåäóðó ñîõðàíåíèß
â ôàéë òåêóùåé êîíôèãóðàöèè ñèñòåìû: save_config.
75. Âíåäðèòü â ïðîãðàììó Comp_MD_Sim ïðîöåäóðó ÷òåíèß èç
ôàéëà êîíôèãóðàöèè ñèñòåìû: load_save_config.
76. Âûïîëíèòü ìîäåëèðîâàíèå ìîëåêóëßðíîé äèíàìèêè ïðîöåññà
ïëàâëåíèß ìîäåëüíîé ëåííàðä-äæîíñîâñêîé ñèñòåìû, ñîñòîßùåé èç
N = 1372 ÷àñòèö, ðàñïîëîæåííûõ âíóòðè êóáè÷åñêîé ß÷åéêè. Ïëîò-
íîñòü ñèñòåìû ñîñòàâëßåò ρ = 0.86σ−3. Íà÷àëüíàß êîíôèãóðàöèß
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çàäàåòñß â âèäå êðèñòàëëè÷åñêîé ÃÖÊ ðåøåòêè. Ìîäåëèðîâàíèå âû-
ïîëíßåòñß â NVT-àíñàìáëå, ãäå òåìïåðàòóðà ïîääåðæèâàåòñß ìå-
òîäîì ìàñøòàáèðîâàíèß ñêîðîñòåé. Òåìïåðàòóðà òåðìîñòàòà Text =
2.0 /kB. Èíòåãðèðîâàíèå óðàâíåíèé äâèæåíèß îñóùåñòâëßåòñß ñ ïî-
ìîùüþ ñêîðîñòíîãî àëãîðèòìà Âåðëå ñ âðåìåííûì øàãîì ∆t =
0.005 τ . Ðàññ÷èòàòü êîëè÷åñòâî âðåìåííûõ øàãîâ, åñëè íàãðåâàíèå
ñèñòåìû ïðîèñõîäèò ñî ñêîðîñòüþ υT = 0.02 /(kBτ). Ïîëó÷åííûé
ðåçóëüòàò âèçóàëèçèðîâàòü ñ ïîìîùüþ ïðîãðàììû VMD. Âûïîë-
íèòü àíàëèç ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ.
77. Ñìîäåëèðîâàòü ïðîöåññ ïëàâëåíèß ìîäåëüíîé ñèñòåìû Äæó-
ãóòîâà, ñîñòîßùåé èç N = 864 ÷àñòèö, ðàñïîëîæåííûõ âíóòðè êó-
áè÷åñêîé ß÷åéêè. Ïëîòíîñòü ñèñòåìû ñîñòàâëßåò ρ = 0.75σ−3. Íà-
÷àëüíàß êîíôèãóðàöèß çàäàåòñß â âèäå êðèñòàëëè÷åñêîé ÃÖÊ ðå-
øåòêè. Ìîäåëèðîâàíèå âûïîëíßåòñß â NVT-àíñàìáëå, ãäå òåìïå-
ðàòóðà ïîääåðæèâàåòñß ìåòîäîì ìàñøòàáèðîâàíèß ñêîðîñòåé. Òåì-
ïåðàòóðà òåðìîñòàòà Text = 2.4 /kB. Èíòåãðèðîâàíèå óðàâíåíèé
äâèæåíèß îñóùåñòâëßåòñß ñ ïîìîùüþ ñêîðîñòíîãî àëãîðèòìà Âåð-
ëå ñ âðåìåííûì øàãîì ∆t = 0.002 τ . Ðàññ÷èòàòü êîëè÷åñòâî âðå-
ìåííûõ øàãîâ, åñëè íàãðåâàíèå ñèñòåìû ïðîèñõîäèò ñî ñêîðîñòüþ
υT = 0.005 /(kBτ). Ïîëó÷åííûé ðåçóëüòàò âèçóàëèçèðîâàòü ñ ïîìî-
ùüþ ïðîãðàììû VMD. Âûïîëíèòü àíàëèç ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ.
78. Ñìîäåëèðîâàòü ïðîöåññ ïëàâëåíèß ìîäåëüíîé ñèñòåìû Ëåííàðä-
Äæîíñà, ñîñòîßùåé èç N = 8000 ÷àñòèö, ðàñïîëîæåííûõ âíóòðè
êóáè÷åñêîé ß÷åéêè. Ïëîòíîñòü ñèñòåìû ñîñòàâëßåò ρ = 0.7σ−3. Íà-
÷àëüíàß êîíôèãóðàöèß çàäàåòñß ñ ïîìîùüþ ãåíåðàòîðà ñëó÷àéíûõ
÷èñåë. Ìîäåëèðîâàíèå âûïîëíßåòñß â NVT-àíñàìáëå, ãäå òåìïåðàòó-
ðà ïîääåðæèâàåòñß ìåòîäîì ìàñøòàáèðîâàíèß ñêîðîñòåé. Òåìïåðà-
òóðà òåðìîñòàòà Text = 1.5 /kB. Èíòåãðèðîâàíèå óðàâíåíèé äâèæå-
íèß îñóùåñòâëßåòñß ñ ïîìîùüþ ñêîðîñòíîãî àëãîðèòìà Âåðëå ñ âðå-
ìåííûì øàãîì ∆t = 0.002 τ . Ðàññ÷èòàòü êîëè÷åñòâî âðåìåííûõ øà-
ãîâ, åñëè íàãðåâàíèå ñèñòåìû ïðîèñõîäèò ñî ñêîðîñòüþ 0.05 /(kBτ).
Ïîëó÷åííûé ðåçóëüòàò âèçóàëèçèðîâàòü ñ ïîìîùüþ ïðîãðàììû VMD.
Âûïîëíèòü àíàëèç ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ.
79. Ñîõðàíèòü òåêóùèå êîíôèãóðàöèè ñèñòåìû ïðè ìîäåëèðîâà-
íèè ïðîöåññà ïëàâëåíèè, âûïîëíßåìîãî â çàäà÷å 76, ïðè ñëåäóþ-
ùèõ òåìïåðàòóðàõ: T = 0.5 /kB, T = 1.0 /kB, T = 1.5 /kB, T =
2.0 /kB è T = 2.5 /kB. Íàïèñàòü ñîîòâåòñòâóþùóþ ïðîãðàììó, êî-
òîðàß ïîçâîëèòü ñîõðàíßòü êîíôèãóðàöèþ ñèñòåìû ÷åðåç ïðîöåäóðó
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save_config, ãäå â íàçâàíèè ôàéëà óêàçûâàåòñß òåêóùàß òåìïåðà-
òóðà.
80. Çàäà÷ó 79 ðàññìîòðåòü äëß ñëó÷àß ìîäåëèðîâàíèß ïðîöåññà
ïëàâëåíèß ñèñòåìû Äæóãóòîâà. Ñîõðàíèòü êîíôèãóðàöèþ ìîäåëè-
ðóåìîé ñèñòåìû ïðè òåìïåðàòóðàõ: T = 0.2 /kB, T = 0.4 /kB,
T = 0.6 /kB, T = 0.8 /kB, T = 1.2 /kB, T = 1.5 /kB, T = 2.0 /kB
è T = 2.5 /kB.
81. Èññëåäóéòå, êàê èçìåíèòñß õàðàêòåð âçàèìîäåéñòâèß ÷àñòèö, åñ-
ëè ïîòåíöèàë Ëåííàðä-Äæîíñà çàìåíèòü ïîòåíöèàëîì Äæóãóòîâà.
Ïðèìå÷àíèå: ðàññìîòðåòü òðåõìåðíûé ñëó÷àé äëß îäíîðîäíîé ñè-
ñòåìû, âíóòðè êîòîðîé ðàñïîëîæåíû ñôåðè÷åñêèå ÷àñòèöû.
82. Èññëåäîâàòü õàðàêòåð âçàèìîäåéñòâèß àòîìîâ, åñëè â ïîòåíöèà-
ëå Ëåííàðä-Äæîíñà ðàññòîßíèå ¾îáðåçàíèß¿ ïîòåíöèàëà óâåëè÷èòü
îò rcut = 2.5σ äî rcut = 3.0σ.
83. Ñìîäåëèðîâàòü ïðîöåññ îõëàæäåíèß ëåííàðä-äæîíñîâñêîé æèä-
êîñòè ñî ñêîðîñòüþ υT = 0.05 /(kBτ), ïðèãîòîâëåííîé ïî àëãîðèò-
ìó çàäà÷è 76. Ñèñòåìó îõëàäèòü äî òåìïåðàòóð T = 0.8 /kB, T =
0.4 /kB è T = 0.2 /kB. Ïðè êàæäîé óêàçàííîé òåìïåðàòóðå ñî-
õðàíèòü êîíôèãóðàöèþ ñèñòåìû. Èñõîäíóþ êîíôèãóðàöèþ çàãðó-
çèòü èç âíåøíåãî (ðàíåå ñîõðàíåííîãî) ôàéëà. Ðàññ÷èòàòü êîëè÷å-
ñòâî âðåìåííûõ øàãîâ, íåîáõîäèìûõ äëß îõëàæäåíèß ñèñòåìû. Ïî-
ëó÷åííûé ðåçóëüòàò âèçóàëèçèðîâàòü ñ ïîìîùüþ ïðîãðàììû VMD.
Âûïîëíèòü àíàëèç ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ.
84. Ñìîäåëèðîâàòü ïðîöåññ îõëàæäåíèß æèäêîé ñèñòåìû Äæóãó-
òîâà, ïðèãîòîâëåííîé ñîãëàñíî äåòàëßì ìîäåëèðîâàíèß èç çàäà÷è
77. Ñèñòåìó íåîáõîäèìî îõëàäèòü äî òåìïåðàòóð T = 0.6 /kB, T =
0.5 /kB, T = 0.4 /kB è T = 0.3 /kB ñî ñêîðîñòüþ υT = 0.02 /(kBτ).
Ïðè êàæäîé óêàçàííîé òåìïåðàòóðå ñîõðàíèòü êîíôèãóðàöèþ ñè-
ñòåìû. Èñõîäíóþ êîíôèãóðàöèþ çàãðóçèòü èç âíåøíåãî (ðàíåå ñî-
õðàíåííîãî) ôàéëà. Ðàññ÷èòàòü êîëè÷åñòâî âðåìåííûõ øàãîâ, íåîá-
õîäèìûõ äëß îõëàæäåíèß ñèñòåìû. Ïîëó÷åííûé ðåçóëüòàò âèçóàëè-
çèðîâàòü ñ ïîìîùüþ ïðîãðàììû VMD. Âûïîëíèòü àíàëèç ïîëó÷åí-
íûõ ðåçóëüòàòîâ.
85. Êàêèìè ìåòîäàìè ìîæíî îöåíèòü íàëè÷èå áëèæíåãî è äàëüíåãî
ïîðßäêà?
86. Ðàññ÷èòàòü ôóíêöèþ ðàäèàëüíîãî ðàñïðåäåëåíèß ÷àñòèö äëß
æèäêîé ñèñòåìû èç çàäà÷è 76, ïðåäâàðèòåëüíî ïðèâîäß ñèñòåìó â
Çàäàíèß äëß êîíòðîëß çíàíèé 101
ñîñòîßíèå òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ðàâíîâåñèß íà ïðîòßæåíèè âðåìåíè
t = 100 τ ñ âðåìåííûì øàãîì ∆t = 0.002 τ . Âûïîëíèòü àíàëèç ïî-
ëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ. Äàííûå ïðåäñòàâèòü â ãðàôè÷åñêîì âèäå ñ
ïîìîùüþ ïðîãðàììû Ìàòëàá.
87. Ðàññ÷èòàòü ôóíêöèþ ðàäèàëüíîãî ðàñïðåäåëåíèß ÷àñòèö äëß
ñèñòåìû èç çàäà÷è 78, ïðåäâàðèòåëüíî ïðèâîäß ñèñòåìó â ñîñòîßíèå
òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ðàâíîâåñèß íà ïðîòßæåíèè âðåìåíè t = 50 τ
ñ âðåìåííûì øàãîì ∆t = 0.005 τ . Âûïîëíèòü àíàëèç ïîëó÷åííûõ
ðåçóëüòàòîâ. Äàííûå ïðåäñòàâèòü â ãðàôè÷åñêîì âèäå ñ ïîìîùüþ
ïðîãðàììû Ìàòëàá.
88. Ðàññ÷èòàòü ôóíêöèþ ðàäèàëüíîãî ðàñïðåäåëåíèß ÷àñòèö äëß
àìîðôíîé ñèñòåìû èç çàäà÷è 84, ïðåäâàðèòåëüíî ïðèâîäß ñèñòåìó â
ñîñòîßíèå òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ðàâíîâåñèß íà ïðîòßæåíèè âðåìåíè
t = 200 τ ñ âðåìåííûì øàãîì ∆t = 0.01 τ . Âûïîëíèòü àíàëèç ïî-
ëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ. Äàííûå ïðåäñòàâèòü â ãðàôè÷åñêîì âèäå ñ
ïîìîùüþ ïðîãðàììû Ìàòëàá.
89. Âûïîëíèòü ìîäåëèðîâàíèå ïðîöåññà ïëàâëåíèß ñèñòåìû Ëåí-
íàðä-Äæîíñà, ñîãëàñíî óñëîâèßì çàäà÷è 76, âîñïîëüçîâàâøèñü àëãî-
ðèòìîì ¾ñïèñîê Âåðëå¿. Ñðàâíèòü ñêîðîñòü âû÷èñëåíèé ñ çàäà÷àìè,
ãäå àëãîðèòì ¾ñïèñîê Âåðëå¿ íå èñïîëüçóåòñß.
90. Âûïîëíèòü ìîäåëèðîâàíèå ïðîöåññà îõëàæäåíèß æèäêîé ñè-
ñòåìû Äæóãóòîâà, ñîãëàñíî óñëîâèßì çàäà÷è 84. Âîñïîëüçîâàòüñß
àëãîðèòìîì ¾ñïèñîê Âåðëå¿ äëß óñêîðåíèß âû÷èñëåíèé ïðè ðàñ÷åòå
ñèë ìåæ÷àñòè÷íîãî âçàèìîäåéñòâèß. Ñðàâíèòü ñêîðîñòü âû÷èñëåíèé
ñî ñëó÷àåì, ãäå àëãîðèòì ¾ñïèñîê Âåðëå¿ íå èñïîëüçóåòñß.
91. Ñìîäåëèðîâàòü ïðîöåññ ñæàòèß ëåííàðä-äæîíñîâñêîé ñèñòåìû,
ïîëó÷àåìîé ñîãëàñíî óñëîâèßì çàäà÷è 78, ïðè ïîñòîßííîì âíåøíåì
äàâëåíèè P = 10 /σ3. Âîñïîëüçîâàòüñß òåðìîñòàòîì è áàðîñòàòîì
Íîçå-Ãóâåðà. Äëß ïîëó÷åííîé êîíôèãóðàöèè ðàññ÷èòàòü ôóíêöèþ
ðàäèàëüíîãî ðàñïðåäåëåíèß ÷àñòèö. Ïðîöåññ ñæàòèß ñèñòåìû âèçó-
àëèçèðîâàòü ñ ïîìîùüþ ïðîãðàììû VMD. Âûïîëíèòü àíàëèç ïîëó-
÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ.
92. Âûïîëíèòü ìîäåëèðîâàíèå ïðîöåññà ñæàòèß ñèñòåìû Äæóãóòî-
âà ïðè ïîñòîßííîì âíåøíåì äàâëåíèè P = 3.5 /σ3 (ñîãëàñíî óñëî-
âèßì çàäà÷è 77). Âîñïîëüçîâàòüñß òåðìîñòàòîì è áàðîñòàòîì Íîçå-
Ãóâåðà. Äëß ïîëó÷åííîé êîíôèãóðàöèè ðàññ÷èòàòü ôóíêöèþ ðàäè-
àëüíîãî ðàñïðåäåëåíèß ÷àñòèö. Ïðîöåññ ñæàòèß ñèñòåìû âèçóàëèçè-
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ðîâàòü ñ ïîìîùüþ ïðîãðàììû VMD. Âûïîëíèòü àíàëèç ïîëó÷åííûõ
ðåçóëüòàòîâ.
93. Âûïîëíèòü ìîäåëèðîâàíèå ëåííàðä-äæîíñîâñêîé ñèñòåìû, ñî-
ñòîßùåé èç N = 1372 ÷àñòèö, íàõîäßùèõñß âíóòðè êóáè÷åñêîé ß÷åé-
êè ñ ïåðèîäè÷åñêèìè ãðàíè÷íûìè óñëîâèßìè. Èñïîëüçîâàòü NPT-
àíñàìáëü ñ òåðìîñòàòîì è áàðîñòàòîì Íîçå-Ãóâåðà. Óðàâíåíèß äâè-
æåíèß èíòåãðèðóþòñß ñ ïîìîùüþ ñêîðîñòíîãî àëãîðèòìà Âåðëå ñ
âðåìåííûì øàãîì ∆t = 0.005 τ . Ðàññìîòðåòü ñëåäóþùèå òî÷êè ôà-
çîâîé äèàãðàììû:
à) T = 1.0 /kB, ρ = 0.2σ
−3;
á) T = 1.5 /kB, ρ = 0.8σ
−3;
â) T = 2.0 /kB, ρ = 0.4σ
−3;
ã) T = 1.6 /kB, ρ = 1.2σ
−3.
94. Ðàññ÷èòàòü ýâîëþöèîííûå êðèâûå ïîòåíöèàëüíîé è êèíåòè÷å-
ñêîé ýíåðãèé ñèñòåìû ïðè ïëàâëåíèè ëåííàðä-äæîíñîâñêîé ñèñòå-
ìû, ñîñòîßùåé èç 2048 ÷àñòèö, èçíà÷àëüíî çàäàííîé â âèäå êðèñòàë-
ëè÷åñêîé ÃÖÊ ðåøåòêè ñ êîëè÷åñòâåííîé ïëîòíîñòüþ ρ = 1.0σ−3.
Ñèñòåìà ïëàâèòñß â NVT-àíñàìáëå, ïðè ñêîðîñòè íàãðåâàíèß υT =
0.04 /(kBτ) äî òåìïåðàòóðû Text = 2.5 /kB. Èñïîëüçîâàòü âðåìåííîé
øàã ∆t = 0.002 τ . Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû ñîõðàíèòü â òåêñòîâûé
ôàéë è ïðåäñòàâèòü â ãðàôè÷åñêîé âèäå ñ ïîìîùüþ ïðîãðàììûÌàò-
ëàá.
95. Ðàññ÷èòàòü âðåìåííóþ çàâèñèìîñòü òåìïåðàòóðû è âíóòðåííå-
ãî äàâëåíèß ñèñòåìû ïðè îõëàæäåíèè ñèñòåìû Äæóãóòîâà ñ êîëè÷å-
ñòâîì ÷àñòèö 1372, èçíà÷àëüíî çàäàííîé â âèäå ðàâíîâåñíîé æèäêî-
ñòè ïðè òåìïåðàòóðå T = 2.5 /kB è ïðè êîëè÷åñòâåííîé ïëîòíîñòè
ρ = 0.85σ−3. Îõëàæäåíèå ïðîèñõîäèò â NVT-àíñàìáëå ñî ñêîðîñòüþ
0.02 /(kBτ) äî òåìïåðàòóðû 0.5 /kB. Èñïîëüçîâàòü âðåìåííîé øàã
∆t = 0.002 τ . Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû ñîõðàíèòü âî âíåøíåì ôàéë1å
è ïðåäñòàâèòü â ãðàôè÷åñêîé âèäå ñ ïîìîùüþ ïðîãðàììû Ìàòëàá.
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